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Resumen 
 
 
 
En este trabajo se estudia la respuesta mecánica de películas delgadas de Cr y CrN y 
multicapas de Cr/CrN y (Cr/CrN)2 por medio del modelamiento un proceso de 
nanoindentación, utilizando como herramienta de técnica de Dinámica Molecular (DM). 
Con este fin, se desarrolla un programa computacional en el lenguaje de programación 
Fortran 95. El programa desarrollado tiene la facilidad de controlar eficientemente 
variables de interés como la temperatura y la profundidad de indentación; esto es útil dado 
que así se puede analizar la dependencia de la dureza con la profundidad y con la 
temperatura del sistema. Los materiales estudiados presentan una respuesta mecánica 
diferente, teniendo presente que el Cr con estructura cristalina BCC es un metal y el CrN 
es un cerámico con estructura cristalina FCC. El estudio de los sistemas de películas 
delgadas de Cr y CrN muestran efectos de escala con el indentador al momento del 
contacto y efectos de intercara al momento de analizar las multicapas de Cr/CrN y 
(Cr/CrN)2. Estos resultados servirán para asociar el comportamiento mecánico frente a su 
estructura cristalina y profundizar más en el conocimiento de la física  a esta escala. 
 
Palabras clave: Nanoindentación, Dinámica Molecular, lenguaje de programación, 
Multicapa, Cr, CrN, Dureza, Propiedades Mecánicas. 
 
 
 
 
  
 
Abstract 
 
 
 
 
 
 
 
In this work, the mechanical behavior of Cr and CrN thin films and Cr/CrN and (Cr/CrN)2 
multilayers was studied, by modeling the  nanoindentation process  using the  Molecular  
Dynamics method (MD). For this purpose, computer simulations were developed 
in Fortran program language. The program has the facility of controlling efficiently 
interest variables as temperature and indentation depth. The dependence of the hardness on 
the indentation depth and the temperature was analyzed. Materials studied show different 
mechanical response having into account that Cr (metal) and CrN (ceramic) present BCC 
and FCC crystalline structures respectively. The Cr and CrN thin films study shows scale 
effects with the indenter as the contact was carried out. on the other hand, Cr/CrN and 
(Cr/CrN)2 bilayers present interface effects as they were analyzed. These results can be 
employed for associating the mechanical behavior with a specific crystalline structure. 
Moreover, they can be used for improving the low scale physics knowledge.   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Keywords: Nanoindentation, Molecular Dynamics, Programming language, 
Multilayer, Cr, CrN, Hardness, mechanical Properties. 
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Introducción  
 
 
 
Introducción 
 
En una conferencia impartida en 1959 por uno de los grandes físicos del siglo pasado, 
Richard Feynman, predijo que "hay mucho espacio en la parte inferior" (el título 
original de la conferencia fue ―There’s plenty of room at the bottom‖) y auguraba una 
gran cantidad de nuevos descubrimientos si se pudiera fabricar materiales de 
dimensiones atómicas o moleculares. Esta predicción se cumplió a cabalidad en estos 
últimos 20 años; gracias a esos descubrimientos es que una de las áreas de la 
investigación que ha tenido una gigantesca importancia es la Nanotecnología. Dentro 
de esta área se encuentra la ciencia de las películas delgadas, materiales que se 
depositan en superficies a las que se les quiere mejorar su desempeño desde el punto 
de vista mecánico, tribológico, magnético, óptico, electrónico entre otros. Debido a la 
baja dimensionalidad (espesores menores a 1 micra) de estos materiales su física es 
diferente a su correspondiente en comportamiento en bloque (macroscópico). Con el 
desarrollo de las herramientas computacionales, la modelación ha llegado a ser parte 
rutinaria en la investigación de las propiedades de las películas delgadas.   
Es así como durante mucho tiempo las simulaciones numéricas han sido consideradas 
como herramientas secundarias en la resolución de problemas científicos o de 
ingeniería de mayor calibre y más aplicadas. Estas simulaciones han contribuido a 
diseñar, mejorar y confirmar metodologías, mecanismos o componentes que, 
finalmente, solo serían validados tras someterse a ensayo. Probablemente la mayor 
ventaja era la posibilidad de controlar un conjunto dado de propiedades sin perturbar el 
material ni el ensayo mismo, a diferencia de lo que ocurre con las mediciones 
experimentales.  Con la generación de sistemas computacionales potentes y el 
continuo desarrollo de nuevos algoritmos, el uso de las simulaciones en la solución de 
problemas científicos o de ingeniería, poco a poco ha llegado a convertirse en un 
nuevo campo de investigación en sí mismo.  Ante la  complejidad de realizar 
simulaciones a gran escala con múltiples escalas dimensionales o temporales de 
fluidos, de sólidos u otros campos cualesquiera en los que se requiere una 
computación intensiva así como sus múltiples interacciones. Hoy en día se ha hecho 
necesario dividir esta línea general de la investigación en múltiples subcampos de 
estudio, entre ellos la mecánica computacional de materiales.  En el tratamiento que va 
desde la nanoescala a la macroescala, a menudo es necesario establecer relaciones 
entre las diferentes escalas mediante metodologías continuas de multiescala.  Estas 
relaciones pueden establecerse de dos maneras.  La primera, la metodología "bottom-
up", consiste en hallar la ley o el algoritmo constitutivo adecuado para "homogenizar" 
mecanismos bien definidos a pequeña escala. Por otro lado, la segunda, la metodología 
"top-down", consiste en explicar mecanismos a pequeña escala mediante la adaptación 
y la mejora de características numéricas de modelos diseñados originalmente para 
estudiar fenómenos de gran escala. 
Muchos fenómenos físicos tienen manifestaciones significativas en más de un nivel de 
escala de longitud o tiempo.  Por ejemplo, la propagación de una onda y la atenuación 
en un fluido pueden ser descritas en el nivel continuo usando ecuaciones de dinámica 
de fluidos, mientras que la determinación la viscosidad cortante y conductividad 
térmica es mejor estudiada a nivel de dinámica molecular.   
Mientras que cada nivel tiene su propia serie de fenómenos relevantes, una 
descripción más potente resultaría si el tratamiento microscópico del transporte se 
integrara dentro de los cálculos de flujo macroscópico.  Generalmente, se pueden 
identificar cuatro distintas escalas de longitud donde el fenómeno dentro del 
material es típicamente estudiado. 
Si nos imaginamos una pieza de un material determinado con propiedades de un 
sólido cristalino.  La mínima longitud de interés es cerca de unos pocos angstroms 
(10
-8
 cm).  En esta escala se trata directamente con electrones en el sistema el cual 
está gobernado por la ecuación de Schrödinger de la mecánica cuántica (nivel ab-
initio).  Las técnicas que han sido desarrolladas para resolver esta ecuación son 
extremadamente complejas desde el punto de vista computacional, un resultado de 
las ecuaciones puede ser aplicado únicamente en simulación de pequeños sistemas, 
donde se presentan no más de 300 átomos.  Por otra parte, estos cálculos son 
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teóricamente más rigurosos.  En la escala siguiente, abarca desde decenas hasta 
unos miles de angstroms, esta es llamada la escala atomística.  Aquí las técnicas de 
simulación de la partícula discreta, dinámica molecular (MD) y Monte Carlo (MC), 
son bien desarrolladas, necesitando la especificación de una función potencial 
empírica clásica con parámetros fijados de datos  experimentales y cálculos de la 
estructura electrónica, es decir datos tomados de simulaciones del nivel ab initio. 
La característica más importante de la simulación atomística es que se puede 
estudiar sistemas de un amplio número de átomos, en la actualidad hasta 10
9
.  Por 
encima del nivel atomístico la longitud siguiente es un micrón (10
4
 angstroms).  El 
nivel podría ser llamado microescala o mesoescala.  
La técnica de simulación comúnmente usada es el cálculo por elementos finitos 
(FEM).  Debido a que muchas propiedades de los materiales son gobernadas por la 
microestructura en el sistema, este es tal vez el nivel más crítico para el diseño de 
materiales.  Sin embargo la información requerida para llevar a cabo estos cálculos, 
por ejemplo la rigidez de la matriz o cualquier parámetro físico del material, ha 
sido suministrada desde el nivel atomístico o desde el nivel ab initio.  A una mayor 
longitud, lo mismo puede decirse para el nivel continuo, en la cual las técnicas son 
dinámica computacional de fluidos (CFD) y elasticidad continua (CE) (Yip, 2005). 
Las indentaciones a escala nanométrica han sido ampliamente usadas en los 
últimos años como ensayo de las propiedades mecánica y comportamiento de los 
materiales a escala nanométrica.  En la literatura existe un amplio rango de 
investigaciones experimentales implementando la nanoindentación en una variedad 
de materiales(Allmer, Oden, & Hakansson, 2001)(Pearson, 2009)(Yip, 2005).  Las 
medidas de nanoindentación aplican unas cargas muy pequeñas desde 100µN hasta 
5 mN, el cual resulta en muy pequeñas profundidades de indentación en el material 
investigado.  Por ejemplo, con una fuerza de indentación de 1,5 mN(Christopher, 
Roger, & Richter, 2001) en una muestra de hierro puede ser penetrado 
aproximadamente 150 nm.  Con una modificación del microscopio de fuerza de 
barrido (SFM) es posible tanto generar estas fuerzas y también medir 
simultáneamente las profundidades de la indentación en la escala nanométrica.  Las 
propiedades mecánicas de películas delgadas, materiales compuestos, superficies y 
materiales en pequeños volúmenes puede ser estudiado por este camino. Los 
métodos de investigación clásica no pueden distinguir entre granos a micro-escala 
y un valor promedio dado de los componentes del material.  En pequeñas regiones 
de los materiales compuestos o granos cristalinos de diferentes orientaciones, la 
técnica de nanoindentación es un excelente método para el estudio de sus 
propiedades mecánicas. Aunque la nanoindentación se ha establecido como una 
técnica para la determinación de las propiedades mecánicas como el módulo de 
Young y la dureza, los principios de los mecanismos de deformación 
frecuentemente no son bien entendidos. 
Las dificultades con los métodos experimentales pueden fácilmente ser superadas 
usando la dinámica molecular.  La simulación por MD ha tenido un incremento 
significativo en el ámbito tanto industrial como académico(Christopher, Roger, & 
Richter, 2001),(T.H. Fang, 2006) debido a que efectivamente puede simular el 
comportamiento dinámico de los nanomateriales, identificando mecanismos 
microscópicos.  Dentro de los trabajos más recientes están: Peng y sus 
colaboradores(Peng P. , 2010) que relacionaron los parámetros del proceso de 
nanoindentación y la deformación de películas delgadas de Al sobre sustrato de 
silicio mostrando que la dureza de la película se incrementa con la velocidad de 
indentación; Liu y sus colaboradores simularon la nanoindentación de películas de 
diamante y oro; el efecto de la carga, la velocidad de carga y la temperatura del 
sistema de  indentación (C. Liu, 2007).  El grupo de trabajo de Te-Hua Fang (T.-H. 
Fang, 2008), estudiaron el efecto de la deformación en el proceso de la 
nanoindentación en películas de Al y en multicapas de (Al/Ni),  mostrando 
resultados entre los que se destaca que un incremento en la profundidad de la 
indentación  genera un incremento de la carga máxima, la energía plástica y la 
adhesión. 
En Colombia, los grupos de investigación que tienen como tema central las 
películas delgadas, trabajan fuertemente en el área experimental en los temas de 
crecimiento y caracterización, es por esto que este trabajo que se fundamenta en el 
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conocimiento de las ciencias de los materiales, ciencia la cual está soportada por 
ciencias básicas como la matemática, la química y la física, incluyendo la ciencia 
de la computación, es una propuesta en la que creemos que se le va a dar el empuje 
a la facultad y específicamente al departamento, la maestría y la universidad en 
cuanto a avance en el conocimiento del comportamiento mecánico de materiales a 
escala nano.  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
1. Marco Teórico 
 
En este capítulo se revisan de manera detallada los aspectos básicos necesarios para llevar 
a cabo una simulación de nanoindentación con el método de dinámica molecular clásica, 
para después abordar de manera directa el método bajo el cual se desarrollará la nano-
indentación en dinámica molecular de películas delgadas de Cr, CrN y multicapas de 
Cr/CrN y (Cr/CrN)2.  
 
1.1 Nanoindentación 
Entre las muchas maneras de medir las propiedades mecánicas de los materiales una de las 
más comunes es la prueba de dureza, mientras que la mayoría de las propiedades 
mecánicas básicas de los materiales pueden ser medidas por medio de pruebas de tensión 
uniaxial, que destruye una pieza de material, las pruebas de dureza,  son fáciles, rápidas y 
permiten usar una sola muestra de manera repetida (Bahr & Morris, 2009), además permite 
analizar pequeñas cantidades de material al llegar a profundidades de indentación de unos 
pocos nanómetros (Bolshakov & Pharr, 1998).  
Es así como G.M Pharr (Bolshakov & Pharr, 1998) describe uno de los métodos más 
usados para medir dureza a pequeña escala, empleando para esto el análisis de las curvas 
de carga-descarga de la indentación del material. Dicho método llamado el método Oliver-
Pharr (OP), obtiene datos de dureza (H) y modulo de elasticidad (E), a partir de los datos 
de indentación obtenidos del ciclo de la prueba. 
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Para determinar la dureza y el modulo de elasticidad de un material con base en el método 
OP, es necesario conocer la pendiente en el punto inicial de la curva de descarga (hm), 
como se muestra en la Figura.1.1 
 
Figura 1.1: curva típica de carga-descarga de una prueba de nanoindentación. 
 
 
Donde Wp y We son el área entre la curva de carga-descarga y el área bajo la curva de 
descarga respectivamente, hf es las profundidades residual de la indentacion (profundidad 
de la huella) y hm es la máxima profundidad alcanzada por el indentador al realizar el 
experimento. De esta manera la pendiente en dicho punto se describe de acuerdo a la 
ecuación. (1.1) 
  
  
  
(    )                                                     (1.1) 
En la cual P se define como la carga de indentación, y h como la profundidad de 
indentación. 
Por otro lado, la profundidad a lo largo de la cual se hace el contacto, entre el indentador y 
el espécimen hc, puede ser estimada, desde la curva de carga-descarga a partir de la 
ecuación (1.2) 
        
    
 
                                                      (1.2) 
Donde Pmax  es la carga en el pico de la curva y   es una constante que depende de la 
geometría del indentador. Para el caso de una esfera       . 
El área proyectada de contacto, Ac, se determina evaluando empíricamente la forma del 
indentador, para el caso de un indentador esférico el valor Ac está dado por la ecuación 
(1.3) 
                                                                 (1.3) 
Donde R es el radio del indentador y    es  la profundidad de indentación, obtenida con la 
ecuación (1.2)  
Finalmente, la dureza H y módulo de elasticidad reducido    son definidos por las 
ecuaciones (1.4) y (1.5) 
  
    
  
                                                         (1.4) 
    
√ 
  √  
                                                      (1.5)                                                    
Donde  = 1 para un indentador esférico (Bolshakov & Pharr, 1998). El módulo de 
elasticidad reducido es usado para tener en cuenta el hecho que las deformaciones elásticas 
ocurren tanto en el espécimen como en el indentador. 
 
El módulo de elasticidad reducido   se relaciona con el módulo de elasticidad de la 
muestra a través de la ecuación (1.6) 
 
  
 
    
 
  
 
    
 
  
                                            (1.6) 
donde Ei y Es son los módulos de Young del indentador y la muestra respectivamente; i y 
s son las relaciones de Poisson del indentador y de la muestra respectivamente. 
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Aunque el método de dureza es atractivo para ser usado a grandes escalas, este no tiene en 
cuenta el apilamiento de material generado en deformaciones plásticas, lo que puede 
ocasionar errores de medición entre un 10% a 60%. Con el fin de evitar este tipo de 
errores, diferentes investigadores (Cheng & Ni, 2003), (Bolshakov & Pharr, 1998), han 
propuesto diferentes métodos para medir la dureza sin tener en cuenta el área de contacto. 
Estos métodos, conocidos como métodos de corrección de dureza con base en energía, 
usan el trabajo efectivo realizado por el indentador para deformar el espécimen. Esta 
información puede ser obtenida fácilmente de las curvas de carga-descarga. Dichos 
métodos serán discutidos con detalle más adelante. 
 
1.2 Dinámica Molecular 
En general, toda simulación en dinámica molecular (DM), tiene por objetivo modelar el 
movimiento de una gran cantidad de partículas por efecto de interacción con sus vecinos o 
fuerzas externas, el movimiento de estos cuerpos tiene como particularidad obedecer las 
leyes de movimiento de Newton, de las cuales, la segunda ley de newton es la más 
indicada para describir el movimiento de los átomo del sistema, de la siguiente manera:  
   
    
   
                                                         (1.7) 
Donde    es la fuerza sobre el i-esimo átomo del sistema con masa    y     es el 
desplazamiento de la partícula i con respecto a un marco de referencia inercial. 
 La solución de este problema no puede ser llevada a cabo fácilmente de forma analítica 
dado que el número de cuerpos de un sistema multi-cuerpos en una simulación de DM es 
del orden 10
5
 a 10
7
. Esto hace que el sistema sea muy complejo para ser solucionado con 
métodos convencionales, por lo cual se hace necesario el uso de métodos numéricos y 
herramientas computacionales, dando a la dinámica molecular un papel importante en la 
solución de problemas en los cuales las interacciones multi-cuerpos sean de órdenes de 
magnitud como los mencionados. 
Siendo la DM el método más indicado para describir un sistema mecánico como el de una 
nano-indentación, es importante hablar de los elementos que conforman el método DM, 
para de esta manera adaptarlos a nuestro problema particular, en general los elementos que 
conforman una simulación de dinámica molecular son: los potenciales interatómicos, 
algoritmos de integración en el tiempo, control de temperatura y  condiciones de frontera. 
A continuación se describe de manera detallada la teoría que soporta el desarrollo de cada 
uno de estos elementos y como pueden ser usados en un programa de dinámica molecular. 
 
1.2.1 Potenciales interatómicos 
 
Los potenciales interatómicos son la base de la dinámica molecular dado que gracias a 
estos es posible encontrar la fuerza interatómica que rige el sistema de átomos de manera 
exacta, y modelar la dinámica del sistema de la forma más acertada y realista. 
Aunque Existen diferentes modelos de potenciales interatómicos en la actualidad, la mejor 
manera de escoger un potencial interatómico es tener en cuenta  que este debe ser 
suficientemente flexible para acomodarse a la mayor cantidad de datos tanto como sea 
posible. Para sistemas sólidos, estos datos pueden incluir constantes de red, energías de 
cohesión, propiedades elásticas, energías de formación de vacancias, y energías de 
superficie.  
Por otro lado, empleando el potencial interatómico debe ser posible reproducir con 
facilidad valores experimentales reportados y describir, si no es cuantitativamente, por lo 
menos cualitativamente un sistema que no tenga reportados parámetros físicos de manera 
numérica. Por último, la evaluación de las funciones potenciales debe ser de manera 
relativamente rápida dependiendo de cualidades como, tamaño y geometría del sistema, 
escalas de tiempo de interés, y recursos computacionales disponibles (rafii-tabar & 
Mansoori, 2003). 
 
Los potenciales interatómicos son funciones basadas en aproximaciones  que miden la 
energía potencial  interatómica de un sistema en pares de átomos a la vez, o en función de 
6 
 
parámetros de largo alcance como la densidad electrónica; esto quiere decir que la energía 
potencial interatómica del sistema sobre una partícula i, es la sumatoria de la energía  
potencial de dicha partícula con respecto a las demás partículas del sistema.  
 
En general y al igual que con la energía, para encontrar la fuerza total sobre alguna 
partícula i, es necesario tener en cuenta que la sumatoria de la derivada de la energía 
potencial, o potencial interatómico, es la fuerza del sistema sobre la partícula i como se 
muestra a continuación. 
 
     ∑
  (  )
   
                                                            (1.8) 
 
Donde    es la fuerza total sobre la partícula i,  (  )  representa el potencial interatómico 
que describe las interacciones del sistema a estudiar y    representa la distancia 
interatómica de la partícula j a la partícula i.  
 
De esta manera es  como el potencial interatómico es usado en dinámica molecular para 
medir los efectos de un sistema dinámico sobre alguna de las partículas del sistema o sobre 
un grupo de estas, encontrando por este medio parámetros como la deformación, la 
velocidad media de un fluido o la temperatura (Frenkel & Smit, 2002). 
 
1.2.2 Tipos de potenciales interatómicos 
 
 En general se pueden mencionar muchos potenciales interatómicos dependiendo del 
sistema a describir, a continuación se presentan los que abarcan una mayor cantidad de 
cualidades para describir diferentes sistemas de interés. 
 
 
 
 
1.2.2.1 Potencial esférico repulsivo 
 
Los potenciales esféricos son ampliamente usados en simulación para representar la fuerza 
de enlace entre dos átomos. En mecánica molecular (MC) por ejemplo, estos potenciales 
son de gran importancia dado que su peso computacional es bajo y permite acomodarse 
fácilmente a diferentes moléculas. La forma de los potenciales esféricos es descrita como 
sigue. 
 
 (   )   (     )
                                                   (1.9) 
  
En estas expresión el termino K o energía de contacto, representa la tensión del enlace o 
fuerza de cohesión entre dos átomos que se encuentren a una distancia determinada, R es el 
radio de la esfera indeformable que representa el átomo y       es la distancia que existe 
entre dos átomos del sistema. Este potencial es clasificado como un potencial semi-
empírico que solo se encarga de reproducir las regiones de equilibrio de una interacción 
atómica. 
En trabajos de nanoindentación como en el de Gerolf Ziegenhain (Ziegenhain & 
Hartmaier, 2009) se ha reportado el uso de este potencial  para  representar la fuerza 
repulsiva de un indentador sobre una muestra como se observa en la figura 1.2. 
 
 
Figura 1.2: Representación esquemática  del potencial esférico repulsivo como indentador. 
(Ziegenhain & Hartmaier, 2009 ) 
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En general, el uso de potenciales esféricos repulsivos tiene la función de mostrar las dislocaciones 
que sufre un material después de una indentación predominantemente elástica, pero también se ha 
reportado su uso en investigaciones en las cuales es necesario deformar la muestra de manera 
plástica con resultados satisfactorios (lilleoddena & Zimmermanb, 2003).   
 
 
 
1.2.2.2 Potencial de Lennard-Jones (LJ) 
 
El potencial de Lennard-Jones (LJ) (ecuación 1.10) es el potencial interatómico más usado en 
dinámica molecular y describe la interacción entre dos átomos ya sea a  cortas o largas distancias. 
En este modelo se considera cada átomo como una esfera sólida indeformable. En los modelos 
basados en el  potencial  LJ, las únicas interacciones que existen son las colisiones entre las 
partículas del sistema; esto lo hace muy útil para describir el comportamiento de los fluidos en 
geometrías complejas o la interacción de diferentes fluidos (Frenkel & Smit, 2002). 
 
   ( )    (
 
   
)
  
 (
 
   
)
 
                                              (1.10) 
 
El valor   es conocido como energía de disociación o energía de enlace, este describe la energía de 
contacto entre dos átomos del material a una distancia de equilibrio,    es la distancia de corte la 
cual es una distancia para la que se considera que las contribuciones de fuerza no existen entre los 
átomos del sistema que están fuera de este valor y     es el modulo de la distancia entre el átomo i 
y el j del sistema. El potencial interatómico LJ consta de dos términos que predominan a largas o 
cortas distancias dependiendo de la interacción inmediata de la partícula en el sistema. Es así  
como el primer termino con mayor exponente predomina a cortas distancias, en las cuales las 
repulsiones son mayores y el segundo término con menor exponente prevalece para las 
interacciones atractivas a largas distancias.  Una combinación de los dos miembros de la ecuación 
describe la interacción de la distancia de equilibrio de la ecuación, donde se presenta el enlace 
interatómico (Frenkel & Smit, 2002). 
 
El potencial LJ es un potencial usado principalmente para determinar la dinámica de diferentes 
fluidos y gases y su dependencia con la temperatura y la presión, lo que dificulta reproducir la 
interacción entre diferentes especies atómicas; en otras palabras se considera poco factible 
describir un sistema de átomos en un sólido con el potencial LJ, debido a que en un sistema de este 
tipo los átomos son esferas solidas que solo pueden ser descritas bajo condiciones especiales de 
equilibrio (Frenkel & Smit, 2002). 
 
1.2.2.3 Potencial de Morse 
 
El potencial de Morse es un potencial interatómico de pares que incluye una mayor cantidad de 
consideraciones comparado con el  modelo LJ (Ziegenhain & Hartmaier, 2009). Estas 
consideraciones hacen que aunque los átomos sean nuevamente reducidos a esferas sólidas, sus 
enlaces dependan principalmente de las características mecánicas del material como el módulo de 
compresibilidad y las fuerzas de tensión de enlace o también llamadas fuerzas de cohesión 
interatómica, asemejando de esta manera un enlace semejante a resortes (Dove, 1993). Con 
anterioridad se han descrito sistemas metálicos con este potencial, como por ejemplo, los 
reportados en el trabajo de R. Komanduri y sus colaboradores (Komanduri & Chandrasekaran, 
2001), quienes lograron encontrar propiedades mecánicas macroscópicas como módulo de 
elasticidad y compresibilidad de diferentes metales incluyendo el Cr.   
 
Este potencial es también usado en diferentes trabajos de nanoindentación como en (Fang & Wu, 
2008) y (Peng & Liao, 2010) para observar la  dinámica de diferentes especies atómicas. En 
general la forma del potencial de Morse está dada por: 
 
 (   )       
   (      )      (      )                               (1.11) 
 
Para un sistema tipo Morse     es la energía de disociación o energía de enlace del sistema, este es 
el valor de energía en el punto de equilibrio entre dos átomos enlazados. Este  se encuentra como  
el punto de menor energía entre un par de átomos en la curva de Morse (Figura 1.3).         son la 
distancia interatómica y la distancia de equilibrio del sistema respectivamente. Note que en la 
ecuación no se tiene en cuenta en ningún momento la distancia en la cual dos átomos no 
interactúan; esta distancia es llamada distancia de corte del material, y puede ser usado  en los 
programas de dinámica molecular para ahorrar tiempo computacional excluyendo de los cálculos 
los átomos o partículas que estén fuera de dicho valor. 
 
El valor de   es un parámetro ajustado que depende de la energía de tensión de enlace del material 
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y del módulo de bloque del material, estos valores son claves para describir los parámetros 
mecánicos de un sistema solido cristalino. En general   se describe por medio de la ecuación 1.12. 
 
  √
 
  
                                                                 (1.12) 
 
Donde D es la energía de tensión de enlace y K es el módulo de bloque descrito en (Komanduri & 
Chandrasekaran, 2001).  
La ecuación (1.11)  permite describir todos los puntos de la  curva de interacción atómica de 
Morse, la cual representa el enlace o la interacción entre dos átomos a cualquier distancia. Esto 
permite  describir  fielmente materiales anteriormente reportados, además es posible ajustar los 
parámetros de esta ecuación, para predecir el comportamiento de  nuevos sistemas. Esto permite 
que el potencial pueda ser adecuado a los valores de interés de materiales sólidos como 
compresibilidad y energía de disociación. 
 
 
Figura 1.3: Curva que describe la interacción atómica según el Potencial interatómico de Morse  
 
El potencial de Morse tiene un costo computacional bajo y  además  se puede ajustar para 
reproducir enlaces de átomos no antes reportados, lo que lo hace un potencial muy útil para ser 
usado en sistemas de sólidos cristalinos y en sistemas en los cuales el sólido tenga interacción con 
átomos de naturaleza gaseosa. 
 
1.2.2.4 Potencial tipo  EAM 
 
El  potencial de átomo embebido  o tipo EAM  por sus siglas en ingles (Embedded Atom method) 
es un potencial interatómico de largo alcance o potencial multi- cuerpos que tiene la particularidad 
de  usar una función que describe la densidad electrónica del material. Esto lo hace especial para 
modelar sistemas metálicos, en los cuales sus parámetros hacen de cada partícula un pseudoátomo.  
La  desventaja de este potencial es que tiene un costo computacional muy alto, lo que lo hace 
exacto, pero muy complejo al momento de ser implementado numéricamente. En trabajos como los 
presentados por (Ziegenhain & Hartmaier, 2009),(Fang & Wu, 2008) y (Hoagland & Kurtz, 2004) 
se usan este tipo de potenciales, encontrando diferentes propiedades mecánicas de  materiales 
metálicos mono-cristalinos. En general la forma de los potenciales EAM es: 
 
 ( )  ∑ ( )  ∑ (   )                                           (1.13) 
 
  es conocido como la densidad electrónica del material. Esta es una función característica de cada 
átomo y depende de las contribuciones de atracción electrónica de cada átomo del material en 
cualquier lugar del sistema sobre el átomo analizado.  ( )  es la función de energía de átomo 
embebido, la cual representa la energía del i-esimo átomo del sistema embebido en la nube de 
electrones  característica del compuesto metálico. En la ecuación (1.13) el potencial interatómico 
no depende exclusivamente de la distancia interatómica     sino también de la función de densidad 
electrónica. Por otro lado (   ) es un potencial interatómico de pares similar al de Lennard-Jones. 
En el caso de metales de transición existen otros potenciales interatómicos como opción para este 
método, aun así es de aclarar que estos métodos pseudoátomicos no se han desarrollado para 
describir la interacción con átomos de especies gaseosas (Li, Dai, & Liang, 2008). 
 
En los trabajos de Gerolf Ziegenhain  (Ziegenhain & Hartmaier, 2009 ) y de Te-Hua Fang (Fang 
& Wu, 2008) se comparan los potenciales tipo EAM con el potencial de Lennard-Jones y el 
potencial de Morse, concluyendo que, en cuanto a resultados se refiere, los sólidos cristalinos 
modelados con este método y con potenciales convencionales no difieren mucho en sus 
propiedades mecánicas, ni en el cálculo de otros resultados de interés como deformación y 
fluencia, los resultados son más cercanos cuando se compara este potencial con el potencial de 
Morse, y son muy alejados de los resultados obtenidos con el potencial LJ. (Figura 1-4). 
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Figura 1.4: Resultados de nanoindentación con los potenciales LJ, Morse, EAM (Ziegenhain & 
Hartmaier, 2009). 
 
Con base en lo anterior se toma el potencial de Morse como función de energía potencial  para 
modelar el sistema de nano-indentación de Cr, CrN y sus multicapas, no solo por ser un potencial 
usado para materiales metálicos (Komanduri & Chandrasekaran, 2001), sino también porque se 
ajusta muy bien a la reglas de mezclas de Lorentz-Berteloth  que ayudarán como se verá en la 
siguiente sección, a encontrar la interacción del sistema de átomos de Cr con átomos de N (rafii-
tabar & Mansoori, 2003),(Nose, 1990),(Komanduri & Chandrasekaran, 2001). 
 
1.2.3 Reglas de Lorentz-Berteloth 
Las reglas de Lorentz –Berteloth (LB) son ampliamente usadas para estimar parámetros 
intermoleculares entre pares de partículas no idénticas (rafii-tabar & Mansoori, 2003). 
Todos los valores de interacción del potencial de Morse  y otros potenciales en general, 
pueden ser ajustados por medio de las reglas LB, con el fin de encontrar una nueva curva 
de Morse que contiene los parámetros necesarios para una simulación en DM de especies 
atómicas diferentes. Por ejemplo en la Figura 1.5 se muestra el cambio de la curva de 
Morse de una interacción entre átomos de Cr-Cr, N-N y Cr-N obtenida con las reglas  de 
Lorentz- Berteloth. 
 
 
 
Figura 1.5: Curvas de interacción de Morse para N-N, Cr-Cr y aplicación de las reglas 
LB para Cr-N. 
 
En el trabajo de  Jia-Hung Wu  (Fang & Wu, 2008), se usan las reglas de mezcla de LB 
para encontrar los parámetros de Morse de átomos de Al-Si y llevar a cabo una simulación 
en dinámica molecular de una  nano-indentación. En el trabajo de R.G. Hoagland 
(Hoagland & Kurtz, 2004). Las reglas LB fueron usadas de manera muy similar con el fin 
de encontrar los parámetros de la interacción de multicapas de Al-Ni y así desarrollar un 
proceso de nano-indentación. 
Se puede decir que para potenciales de pares, es decir entre dos átomos o moléculas como 
el de Morse o el LJ la forma de las reglas es: 
     (    )
  ⁄                                                    (1.14) 
     
 
 ⁄ (     )                                               (1.15) 
      (    )
  ⁄    (     ⁄ )                                    (1.16) 
           (     ⁄ )                                           (1.17) 
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El valor       es la energía de disociación de la interacción de dos átomos de diferente 
especie,         es la distancia de equilibrio del par de interacción y        es el parámetro 
de bloque ajustado para el nuevo sistema. En el caso de materiales gaseosos como el 
nitrógeno, por ejemplo, El valor de   no se puede calcular con la ecuación (1.12) dado que 
el módulo del bloque k o compresibilidad volumétrica, que es indispensable para 
materiales sólidos, no se puede determinar de manera analítica en un gas, aun así el valor 
de α para el nitrógeno se encuentra documentado en el caso de la interacción con 
diferentes metales como el boro, el galio, el indio, el titanio, uranio y el cromo (Li, Dai, & 
Liang, 2008). 
 
1.2.4 Algoritmos de integración en el tiempo 
Una vez escogido el potencial interatómico del sistema, este es usado para describir la 
fuerza interatómica, que como consecuencia de la segunda ley de Newton (ecuación 1.8) 
moverá los átomos de sus posiciones actuales (Frenkel & Smit, 2002). Para poder utilizar 
estos valores de manera útil en el desarrollo temporal del sistema, es necesario  usar 
métodos numéricos que ubiquen el átomo en una nueva posición de equilibrio  después de 
un periodo de tiempo que se denominará   . 
A continuación se describe el esquema de integración en el tiempo utilizado en este trabajo 
para mover los átomos del sistema  por efecto de sus vecinos o de fuerzas externas. 
 
1.2.4.1 Esquema de integración en el tiempo de Verlet  
El método de integración en el tiempo de Verlet, aunque no es el más fácil de derivar e 
implementar, es el más usado de los sistemas de integración en el tiempo (Frenkel & Smit, 
2002). Si en un tiempo t, la posición de los átomos en el sistema es R (t), entonces la 
posición de estos átomos en un tiempo (    ) puede ser obtenida desde una expansión 
de Taylor en términos del paso de tiempo (timestep)    , como se muestra a continuación: 
  (    )   ( )      ( )  
   
 
   ( )   (   )                         (1.18) 
 
Donde   ( ) y     ( )  son la primera y segunda derivada de la posición en función del 
tiempo (Field, 2007). El término  (   ) agrupa todos los miembros de la expansión 
después de su segunda derivada. En general, la función  (   ) es llamada función de la o 
mayúscula (O) y es el termino de error del sistema, de ahí la importancia de escoger 
adecuadamente el valor de    dado que gracias a este, el error puede ser pequeño si su 
cálculo es el adecuado (Frenkel & Smit, 2002). 
Por otro lado, en el tiempo previo (    ) se obtiene la expresión 1.19. 
 
  (    )   ( )      ( )  
   
 
   ( )   (   )                       (1.19)     
 
Sumando las ecuaciones (1.18) y (1.19) y re-organizando se obtiene la ecuación (1.20) 
para la posición de las partículas en el tiempo  (    ) que depende de las posiciones en 
tiempos previos: 
. 
    (    )    ( )   (    )        ( )   (   )                  (1.20) 
 
La ecuación (1.20) se alimenta de las ecuaciones (1.7) y (1.8) para describir las posiciones 
de la partícula. De la misma forma si se restan las ecuaciones (1.18) y (1.19) se obtiene la 
expresión de la velocidad en función del tiempo. 
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  ( )  
 (    )  (    )
   
                                                   (1.21) 
 
Las ecuaciones (1.20) y (1.21) son suficientes pero aun así son sumamente inconvenientes 
para describir el sistema; esto es porque las velocidades disponibles en el algoritmo son las 
que se encuentran calculadas para  las posiciones (    ) y no las de (    ), lo cual 
significa que al comienzo de la simulación cuando t=0 es necesario usar otra ecuación o 
expresión que describa la velocidad en (    ). Una leve modificación en las ecuaciones 
(1.20) y (1.21) evita el problema y éstas pueden ser mostradas como las ecuaciones de 
movimiento estándar de Newton para sistemas dinámicos, este se denomina el algoritmo 
de integración en el tiempo de  Verlet y sus ecuaciones modificadas son (Field, 2007): 
    (    )   ( )      ( )    
   
   
 (   )                         (1.22) 
    (    )   ( )    
  
   
 (   )                                              (1.23) 
Estas ecuaciones dependen exclusivamente de la derivada del potencial interatómico 
 (   ) de la ecuación (1.8) y de la masa del átomo a integrar. Las posiciones y velocidades 
son consecuencia de estos parámetros y del paso en el tiempo   . Se empleará el algoritmo 
de integración en el tiempo de Verlet en este trabajo dado que es suficiente para describir 
el movimiento de átomos del sistema y a que se ha usado en trabajos como los mostrados 
en (Nose, 1990), (Komanduri & Chandrasekaran, 2001) y (Fang & Wu, 2008) en los 
cuales se estudian diferentes materiales sólidos demostrando la utilidad del método. 
 
1.3 Control de temperatura del sistema 
En dinámica molecular es de gran importancia buscar la manera de que el sistema 
mantenga sus propiedades térmicas. En el caso de un sólido cristalino por ejemplo, es 
necesario que el sistema conserve la energía térmica con el fin de no alterar los resultados 
que el sistema pueda suministrar a esa temperatura dada (Frenkel & Smit, 2002). 
En trabajos de dinámica molecular como en el de Te Hua fang (Fang & Wu, 2008)  se 
utilizan diferentes métodos para conservar la energía del sistema y se aplican algoritmos 
computacionales conocidos como termostatos. Estos se encargan de mantener constante la 
temperatura de las partículas, suministrando o extrayendo energía del sistema para este fin. 
A continuación se presentan diferentes tipos de algoritmos para control de temperatura y 
se muestra la utilidad de cada uno para el caso de un material sólido. 
1.3.1 Método de escalamiento de velocidades 
Durante la colisión de partículas energéticas de un sistema sólido, la temperatura del 
sistema experimenta un pico que se relaciona con el cambio de la energía cinética 
instantánea de cada átomo dentro de la red. Este cambio es causado por la colisión de cada 
partícula con sus vecinos; por esta razón, es necesario implementar un modelo numérico 
que se encargue de controlar el cambio de energía de estas partículas con el fin de 
estabilizar el sistema de manera térmica (Hu & Sinnott, 2004). 
Siendo la temperatura una cantidad termodinámica, para un sistema que contiene N 
partículas, la relación de la temperatura con la energía cinética media 〈 〉  del sistema se 
obtiene por medio del teorema de equipartición de la energía, el cual establece que cada 
grado de libertad tiene un valor de energía          asociado a él,  expresado como sigue 
(Nose, 1990): 
 
 〈 〉     〈∑
    
 
 
〉  
     
 
                                         (1.24) 
 
La variable    es el número de grados de libertad del sistema,    es la constante de 
boltzman y T es la temperatura media del sistema. De manera similar la energía 
instantánea del sistema que es de gran utilidad para describir la velocidad del mismo, 
puede ser definida por la ecuación: 
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                                                       (1.25) 
 
En este caso   es la energía cinética individual o instantánea de una partícula dada. 
Con base en lo anterior, se puede decir que el valor medio de la energía cinética 
instantánea de las partículas del sistema es proporcional a la temperatura media de este. 
Siempre y cuando en un sistema se pueda relacionar su energía cinética con la 
temperatura,  es posible  generar el control de temperatura basado en el ajuste de  las 
velocidades de cada átomo del ensemble o del sistema a controlar (Nose, 1990). Una 
manera de hacer esto es re-escalando directamente la velocidad de cada partícula como se 
muestra en la ecuación (1.26): 
 
     √
 
    
                                                   (1.26) 
 
En esta expresión la variable      es la velocidad de la partícula después de ser escalada. 
Este valor se aproxima más al valor de energía cinética media que se expresa en   , que es 
la temperatura media del sistema y      proviene de la ecuación (1.25). Este procedimiento 
generará un criterio para escalar la velocidad de la partícula. Esta relación multiplicada por 
     aproximará o reducirá la velocidad para ajustar la energía cinética al valor de 
temperatura deseado (Nose, 1990). 
Esta manera de controlar la temperatura del sistema es muy eficiente dado que se extrae o 
suministra energía  al sistema de manera rápida,  este método se utiliza generalmente para 
inicializar la temperatura del sistema a simular o mantener un grupo de partículas a una 
temperatura deseada (Hu & Sinnott, 2004). 
 
1.3.2 Método Anderson (método de colisiones estocásticas) 
El método de control de temperatura de Anderson o termostato de Anderson, es un método 
que sumerge el sistema en un baño térmico que impone la temperatura deseada en el 
sistema de manera gradual por medio de una asignación estocástica de velocidades 
(Frenkel & Smit, 2002). 
Para tener un sistema a temperatura constante se necesita el valor de la temperatura  
deseada del sistema y una función que suministre a cada partícula una velocidad aleatoria, 
esto asegura que la asignación de velocidades de las partículas del sistema sea de manera 
realista como se muestra en la Figura 1.6. 
 
Figura 1.6: Distribución aleatoria de velocidades del sistema  (Frenkel & Smit, 2002). 
 
 
Según lo anterior la simulación de un material a temperatura constante con el método de 
Anderson consta de los siguientes pasos. 
 
1. Se asigna a cada partícula una energía y una posición determinada, y se integra en el 
tiempo según las ecuaciones (1.22) y (1.23) que representan el método de 
integración en el tiempo. 
2. Se seleccionan un número determinado de partículas que deben ser sometidas a las 
colisiones con el baño térmico, según la ecuación (1.24). 
3. Si la partícula i fue seleccionada (1.24) para someterse a la colisión con el baño 
térmico, se le reasignará una nueva velocidad según la distribución de velocidades 
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de Boltzmann, es decir, un valor aleatorio de velocidad que se encuentre cerca al 
valor de T deseado (Figura 1.6). 
 
Una vez que el sistema tiene la temperatura deseada éste sigue controlando la temperatura 
para que la energía térmica no se pierda o aumente de manera súbita por las posibles 
interacciones. 
Los termostatos anteriormente mencionados son ampliamente usados por los 
investigadores en DM, dado que con estos es posible tener un control en la temperatura del 
sistema sin que este pierda realismo. Es así como en diferentes trabajos de  Fang como en 
(Fang & Wu, 2008), y  (Weng & Fang, 2003) se muestra el uso de estos métodos en 
materiales sólidos así como su ventaja ante otros métodos de control de temperatura. 
 
1.3.3 Escalamiento de Unidades 
Las cantidades físicas en DM son usualmente expresadas en unidades adimensionales, 
dado que los cálculos computacionales son más eficientes con valores que para el 
computador no sean muy grandes o muy pequeños. 
En general, el escalamiento de unidades para cantidades físicas de masa (m), distancia (x) 
y energía (E)  se da de la siguiente manera: 
   
 
 
                                                            (1.27) 
                                                     
 
 
                                                             (1.28)         
           
 
 
                                                              (1.29)        
siendo     y   constantes de escalamiento para masa, distancia y energía respectivamente 
y m
*
, x
*
  y E
*
 sus respectivos valores escalados (Frenkel & Smit, 2002). En el caso del 
tiempo del sistema es necesario decir que no existe una manera adecuada para escoger un 
valor de tiempo. En general, se puede llegar a una expresión a partir de la energía de la 
siguiente manera: 
 De la expresión de energía cinética de una partícula dada tenemos. 
                                                             (1.30) 
                                                               (
 
 
)
 
                                                  (1.31) 
Despejando el valor de    a partir de la ecuación (1.31), se obtiene una expresión 
aproximada que da idea del tiempo de dinámica del sistema (Field, 2007). 
  √
   
 
                                                       (1.32) 
El escalamiento del valor   de la misma forma es: 
     √
 
   
                                                       (1.33) 
Donde el término √
 
   
  hace las veces de constante de escalamiento del sistema. 
En general este valor es el tiempo durante el cual se puede llevar a cabo la simulación de la 
dinámica del sistema; es decir, cualquier evento que se produzca debe estar dentro de este 
límite de tiempo, dado que si es mayor, o no cumple con esta especificación, el sistema 
será estructuralmente inestable (Field, 2007). 
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1.4 Diseño del  programa de DM para pruebas de nanoindentación 
 
La estructura de un programa de dinámica molecular sigue una serie de pasos estándar en 
los cuales el sistema se desarrolla.  
Primero, al igual que en un experimento real se  prepara la muestra. Este paso es llamado 
la inicialización, en esta fase se asignan posiciones a cada átomo y una velocidad aleatoria 
extraída en este caso del generador de números aleatorios del compilador (Fortran 95). 
Después de esto, el sistema entra en una etapa de relajación en la cual se estabiliza la 
temperatura  (Frenkel & Smit, 2002). 
Para controlar la temperatura, se hace uso de la ecuación (1.26). Después se puede 
comenzar el proceso de dinámica, en el cual se debe hacer el cálculo de fuerzas a partir del 
potencial escogido (rafii-tabar & Mansoori, 2003).  
Con la obtención de las fuerzas se integra el sistema en el tiempo dándole a las partículas 
nuevas posiciones según el algoritmo de integración de las ecuaciones (1.22) y (1.23), se 
mide la propiedad de interés del sistema y se controla de nuevo la temperatura. 
Para el caso de una prueba de nanoindentación, es necesario tener en cuenta que la 
deformación del sistema de átomos ya sea de Cr, CrN o multicapas de Cr/CrN y 
(Cr/CrN)2,  es ocasionada por una fuerza externa que en este caso es un potencial esférico 
repulsivo como el de la ecuación (1.9). Este potencial, por ser una idealización de un 
material indeformable, como el diamante, desplaza los átomos del sistema cada vez que 
este avanza  abriéndose paso dentro de la muestra, sin sufrir ninguna deformación. 
Cada vez que el indentador avanza, el programa verifica que los átomos sigan las 
condiciones de contorno, que en este caso son fijas en cada extremo de la muestra y 
controla la temperatura del sistema con el método de Anderson, haciendo uso de las 
ecuación (1.26). 
A medida que este proceso se lleva a cabo, el programa guarda por medio de una 
condición lógica los datos de fuerza del indentador y su posición, con el fin de ser 
graficados posteriormente. Se debe tener en cuenta que la muestra debe ser lo 
suficientemente grande para no sufrir efectos de contorno, es decir, para que las fronteras 
no afecten la fuerza necesaria que la esfera solida o indentador necesita para avanzar. 
De la misma manera el tiempo de dinámica se calcula con base en la ecuación (1.33) como 
se verá más adelante. Esto se hace para que no se  afecten las ecuaciones de integración en 
el tiempo, dado que si el tiempo de dinámica es muy grande, el indentador avanzará 
lentamente y las partículas se deformarán más de lo debido a la fuerza aplicada, por el 
contrario si el tiempo de dinámica es muy pequeño el indentador avanzará más 
rápidamente de lo que el sistema puede responder y las partículas no tendrán tiempo 
suficiente para ser desplazadas de una manera que describa adecuadamente su 
deformación. 
El diagrama de bloque de la Figura 1.7 describe el desarrollo del programa de dinámica 
molecular para pruebas de  indentación explicado anteriormente. 
El programa descrito es llevado a la práctica usando el lenguaje de programación Fortran 
95, el cual es un lenguaje de programación libre  y es especialmente usado por diferentes 
programadores en el ámbito científico para describir diferentes fenómenos. El código 
fuente del programa se encuentra en el anexo A. 
Las imágenes de nanoindentación y de la muestra de átomos a indentar presentados en este 
trabajo, son llevadas a cabo  en el programa de renderizados POV-RAY, el cual es de 
licencia libre y que permite de manera eficiente llevar a cabo la representación grafica de 
los sistemas estudiados en este trabajo. 
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Figura 1-7: Diagrama de flujo del programa de dinámica molecular para la 
nanoindentación de materiales sólidos. 
 
 
 2. Detalle computacional de la nanoindentación 
de películas delgadas de Cr, CrN y multicapas 
de Cr/CrN. 
 
En el capítulo anterior se presentaron los elementos necesarios para construir un modelo 
de dinámica molecular, mostrando aspectos básicos  como los potenciales interatómicos y 
algoritmos de integración. Ahora se aborda directamente la construcción del modelo de 
nano-indentación de películas delgadas de Cr y CrN y de  multicapas de Cr/CrN sobre 
sustratos de silicio, todo esto especificando características de cada material como las 
energías de enlace de los materiales involucrados, construcción de la red cristalina de cada 
material, idealización del nanoindentador, y los métodos de control necesarios para llevar a 
cabo la nano-indentación del sistema tratado. 
 
2.1 Parámetros del potencial de Morse y potencial de esfera sólida 
Tratando ahora específicamente con el modelo de nanoindentación de Cr, CrN y sus 
multicapas, es necesario definir parámetros como el potencial interatómico de Morse, los 
parámetros necesarios para determinar la rigidez de la esfera, condiciones de contorno y 
control de temperatura. Para el caso del potencial de estudio se escogieron los parámetros 
mostrados  en la Tabla 2.1. 
En el caso de la interacción Cr-Cr se adoptan los valores reportados por Komanduri en 
(Komanduri & Chandrasekaran, 2001) quien usó el método de inversión de matriz para 
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calcular los valores de la interaccion y los uso en simulaciones mecánicas de materiales en 
bloque. Del mismo modo, para la interacción N-N se emplearon los valores reportados por 
Chen en  (Chen & Wang, 2010), quien utilizó el mismo método de inversión de matriz 
para encontrar  los parámetros  del Nitrógeno a ser usados en el potencial de Morse, para el 
caso de la interaccion Si-Si se adoptan los valores reportados por Ping-Peng en (Peng & 
Liao, 2010) quien usó dichos parámetros para describir el comportamiento de un sustrato 
de silicio ante una indentación de una película delgada de Al. 
Los cálculos de los parámetros de Morse para las interacciones entre Cr-N, Cr-Si y Si-N se 
extraen a partir de las reglas de mezclas de Lorentz-Berteloth presentadas en las 
ecuaciones (1.14) a (1.17). En la Figura 2.1 se muestran sus respectivas curvas graficadas 
con el potencial de Morse y extraídas a partir de las reglas de Lorentz-Berteloth, en dicha 
grafica se señalan los rangos dentro de los cuales se encuentran las energías de equilibrio, 
distancias de equilibrio y radio de corte de cada material y de sus interacciones. En la tabla 
2.1 se listan todos los parámetros de interacción empleados en este trabajo obtenidos 
numéricamente. 
 
Tabla 2.1: Parámetros del potencial de Morse para Cr, N y Cr-N 
Material 
Energía de 
disociación 
D(eV) 
Parámetro de 
compresibilidad ajustado 
α(1/Å) 
Radio de 
equilibrio 
  (Å) 
Parámetro de 
red a(Å) 
Cr-Cr 0,4414 1,5721 2,5594 2,89 
N-N 0,2790 1,3950 2,7540 ----- 
Cr-N 0,3509 1,4835 2,6546 4,18 
Si-Si 0,9956 1,3621 2,8439 5,43 
Si-Cr 1,1986 1,4671 2,6973 ---- 
Si-N 0,5270 1,3785 2,7982 ----- 
 
En el caso del indentador se usó el modelo de esfera solida indeformable. Este modelo se 
escoge dado que es computacionalmente simple al momento de calcular fuerza o energía 
del sistema. Además no tiene en cuenta las posibles deformaciones del indentador, lo que 
facilita concentrarse en el material indentado (Lilleoddena & Zimmermanb, 2003). 
 
Es así que para modelar el indentador se siguen los parámetros expuestos por la ecuación 
(1.9). 
 (   )   (     )
                                              (1.9) 
En este caso se toma un valor  de energía de contacto K de 10 eV/ Å
 3  
y un radio R de la 
esfera de 3 nm, el valor de K es igual al usado anteriormente por  (Ziegenhain & 
Hartmaier, 2009 ) que usa dichos valores con efectividad en sus indentaciones, en trabajos 
previos, se consideran valores de energía de contacto superiores a 1 eV/ Å
3
, dado que a 
energías menores la rigidez de la esfera no es efectiva al momento de deformar la muestra. 
Algo similar ocurre con el radio de la esfera, ya que para valores inferiores a 1 nm, la 
manera en la que el indentador deforma la muestra no es práctica, puesto que su dimensión 
es comparable con la dimensión de la celda unidad, permitiendo también que la esfera 
reaccione ante la respuesta de la muestra afectando la forma de extraer las curvas de carga-
descarga, y generando ruido innecesario (lilleoddena & Zimmermanb, 2003). 
 
Figura 2.1: Curvas de Morse de las interacciones entre los átomos de Cr, N y Si. 
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2.2 Cálculo del tiempo de dinámica del sistema 
El tiempo de dinámica se calcula usando la ecuación (1.33). Este tiempo de dinámica es 
empleado para encontrar un    adecuado con el que se pueda hacer la integración en el 
tiempo. En este caso se toma un    de una centésima del tiempo de dinámica de CrN el 
cual  mostró ser adecuado y reproducible, de acuerdo con estudios anteriores (Komanduri & 
Chandrasekaran, 2001) ,(Fang & Wu, 2008). 
 
Tabla 2.2. Tiempos de dinámica para Cr, N y Si calculados con la ecuación 1.32 
Material Tiempo de dinámica ps 
Cr 2.93 
N 2.71 
Si 2.50 
 
Todos los programas de DM en este trabajo hacen 100 pasos de dinámica; esto quiere 
decir que por cada iteración, se llevan a cabo los pasos mostrados en la Figura 1.7, una vez 
terminado cada paso de dinámica se avanza en el tiempo hasta que se llega al tiempo de 
dinámica calculado en la Tabla 2.2. Después de esto, el sistema puede ser inestable, lo que 
lo hace difícil de controlar desde su punto de vista térmico y estructural  (Peng & Liao, 
2010). En general, como se mencionó anteriormente, no existe una manera adecuada de 
escoger el tiempo de dinámica, dado que si este es muy grande, la velocidad del indentador 
y de las partículas del sistema es muy pequeña, y puede ocurrir que los datos obtenidos del 
fenómeno sean erróneos puesto que se extraen de momentos en que el sistema se encuentra 
inestable. Del mismo modo, si estos son muy cortos, los datos obtenidos pueden no ser 
reales ya que el sistema no ha alcanzado una estabilidad comparable con la realidad, y la 
velocidad de las partículas puede ser muy alta (Peng & Liao, 2010). En diferentes trabajos 
de dinámica molecular (Fang & Wu, 2008) y (Peng & Liao, 2010), se recomienda usar 
escalas de tiempo de femtosegundos (fs), orden de magnitud al que se llega de manera 
semiempirica y que demuestra ser  un valor de escogencia adecuado para que el sistema  
no colapse y se puedan extraer datos de manera confiable. En la figura 2.2 (a) se muestra 
la simulación de la estabilidad estructural de un sistema de átomos de Cr, en el cual se usa 
un tiempo calculado con la ecuación (1.33), mientras que en la figura 2.2 (b) se presenta  la 
inestabilidad estructural de una simulación de átomos de Cr con un tiempo mayor al 
calculado con la ecuación (1.33). Se puede notar como en la figura 2.2 (a) la estabilidad 
del sistema permite que se mantenga su estructura cristalina de manera adecuada mientras 
que en el segundo caso, figura 2.2 (b), el sistema colapsa y no puede mantener la 
estructura del sistema a través de la simulación, lo cual demuestra que la ecuación (1.33) 
es adecuada para calcular el tiempo de dinámica de los sistemas a estudiar. 
a.  
b.  
Figura 2.2: a) Estabilidad estructural de un sistema con tiempos calculados 
empleando la ec. (1.33) y b) inestabilidad estructural con tiempos de dinámica muy 
alto. 
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2.3  Inicialización del sistema de películas delgadas de Cr, CrN y 
 multicapas de  Cr/CrN  y (Cr/CrN)2 
 
La inicialización del sistema de películas de Cr, CrN y multicapas de Cr/CrN tiene como 
objetivo construir la red cristalina de las películas delgadas que más adelante serán 
indentadas. En este proceso se  asigna a cada átomo su posición en la red cristalina y 
velocidad aleatoria determinada por el programa. En la película delgada de Cr se adopta un 
modelo de red cristalina BCC, el cual es construido en una orientación (100), sobre un 
sustrato de silicio, con estructura de FCC de diamante en orientación (100). En la Figura 
2.3, se muestra la película delgada de Cr inicializada a 300 K (aproximadamente la 
temperatura ambiente), la temperatura del sistema se controla con el método de 
escalamiento de velocidades descrito en la ecuación (1.26), durante un tiempo de 150fs, 
que representa 5 pasos de dinámica obtenidos con la ecuación (1.33); tiempo que asegura 
la estabilidad térmica y estructural del sistema (Mukhopadhyay, Roy, & A, 2009). Una vez 
cada muestra es estable, se indenta modificando la posición de la esfera que representa el 
indentador, y se extrae la información de fuerza y desplazamiento de esta en cada paso de 
dinámica como se muestra en la Figura 1.7. 
Las dimensiones de la muestra son 86.7 Å en los ejes X e Y respectivamente, 
correspondiente a 30 celdas unidad de Cr, siendo su parámetro de red 2.89 Å. En el eje Z, 
la dimensión de la muestra es de 28.9 Å que corresponde a 10 celdas unidad de la red BCC 
de Cr. La capa de CrN con estructura cristalina FCC se inicializa con las mismas 
dimensiones que el Cr y de la misma manera se estabiliza su temperatura a 300 K (figura 
2.4). 
 
 
Figura 2.3: Inicialización de muestra de Cr a 300 K 
En todos los casos el indentador tiene un radio de 3 nm y está ubicado en la superficie de 
cada muestra, a 43.35 Å en los ejes x e y. 
 
Figura 2.4: Inicialización de muestra de CrN a 300 K  N     , Cr 
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Figura 2.5: Inicialización de muestra de multicapas Cr-CrN a 300K   N       Cr 
 
Las multicapas de Cr/CrN tienen el mismo tamaño que las películas anteriores, con la 
diferencia que las multicapas varían el espesor del periodo. Cada monocapa del sistema 
tiene un espesor de 44 Å en el caso de una bicapa  y de 22 Å en el caso de dos bicapas. 
Esto con el fin de analizar el cambio de la dureza dependiendo del número de bicapas. En 
el caso de las bicapas no se varía el tamaño de la muestra, como se observa en figura 2.5. 
Las condiciones de frontera son fijas en los ejes X e Y, y en la base de la muestra y libre 
en la superficie superior del material. El tamaño de la muestra es lo suficientemente grande 
como para que las medidas de la nano-indentación no sean afectadas por efectos de 
contorno (lilleoddena & Zimmermanb, 2003). 
 
2.4 Nano-Indentación de películas delgadas 
Una vez que se llega al equilibrio térmico del sistema, se procede a indentar la muestra con 
el indentador esférico mostrado anteriormente. Este avanza sobre la muestra 0.289 Å cada 
29.3 fs que es una centésima del tiempo de dinámica del Cr (tabla 2.2). De tal manera que 
la indentación tenga una velocidad constante durante todo el programa; de esta forma la 
muestra tiene un tiempo de relajación entre un movimiento del indentador y el siguiente, a 
medida que este avanza, el programa guarda los valores de fuerza en cada paso y del punto 
en el que se encuentra el indentador, para más adelante graficar una curva de fuerza en 
función profundidad de indentación. 
a.  
b.  
c.  
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d.  
Figura 2.6: Proceso de nano-indentación de multicapas de Cr, CrN y Cr-CrN 
 
Cuando el indentador  penetre en el sistema la profundidad deseada, el programa deja que 
sea la muestra quien mueva el indentador hasta que las fuerzas interatómicas no lo afecten. 
A partir de este momento el indentador retorna a su punto de partida (figura 2.6), esto para 
reproducir la curva de descarga de la indentación. 
En la figura 2.6 se puede apreciar la manera en la cual la esfera sólida penetra los 
diferentes sistemas atómicos como los de Cr figura 2.6 (a), CrN figura 2.6 (b) , Cr/CrN 
figura 2.6 (c) y (Cr/CrN)2 en la figura 2.6(d). En las figuras 2.6 (a) y (b) se puede ver como 
la indentacion genera una deformación uniforme de la muestra alrededor del indentador y 
un apilamiento alrededor de este en ambos casos. En las figuras 2.6 (c) y (d) se puede ver 
como la deformación generada por la indentación cambia debido a las diferentes 
estructuras cristalinas de la muestra indentada. En el siguiente capítulo se hablara con 
detalle de cada muestra en particular y de la información proveniente de dichas imágenes. 
 
 
 
 
 
 
 3.  Resultados de la simulación de 
nanoindentación de películas delgadas 
de Cr, CrN 
 
Una vez realizada la simulación de nanoindentación por el programa desarrollado con los 
elementos necesarios para este fin, y habiendo estabilizado el sistema interatómico 
simulado, se toman los datos suministrados del experimento virtual, para con estos extraer 
información importante de cada prueba realizada. A continuación se presentan los 
resultados de dichas pruebas para el caso de las películas delgadas de Cr y CrN,  
encontrando la dureza de estas películas delgadas a diferentes profundidades de 
indentación,  módulo de elasticidad de las películas delgadas y dureza en función de la 
temperatura. El análisis y posibles explicaciones de diferentes fenómenos de interés 
también se realizan en el presente capítulo. 
 
3.1 Curvas de carga-descarga de películas delgadas de Cr y CrN 
 
Después que establecer los parámetros necesarios para la indentación de las muestras de 
películas delgadas de Cr, y de CrN y una vez realizada dicha indentación se obtienen los 
datos para graficar las curvas de carga-descarga, con el fin de encontrar diferentes 
propiedades mecánicas como dureza y modulo de elasticidad. (Figura 3.1).  
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Figura 3.1: Curva carga-descarga de películas delgadas de Cr a diferentes 
profundidades de indentación. 
 
 
Figura 3.2: Curva carga-descarga de películas delgadas de CrN a diferentes 
profundidades de indentación. 
 
En los resultados mostrados en las figuras 3.1 y 3.2, se presentan las curvas de carga-
descarga de películas delgadas de 3nm de Cr  y películas de 3nm de CrN respectivamente, 
desde una profundidad de 0.578 nm que representa el 20% de la película delgada, hasta 3 
nm, que representa la intercara con el sustrato de silicio. Se puede ver como en ambos 
casos las curvas aumentan su carga máxima a medida que la profundidad de indentación 
aumenta. Estas curvas tienen la forma estándar de curvas típicas de carga-descarga de un 
experimento de nanoindentacion Figura 1.1 (Bolshakov & Pharr, 1998). Al inspeccionar 
detalladamente se puede ver que la carga máxima de las curvas de CrN es mayor en todos 
los casos que las  de Cr a la misma profundidad, lo que es indicio de que la dureza del CrN 
es mayor. También se puede apreciar un aumento en el área bajo la curva que comprende 
las curvas de carga-descarga, lo que es de gran importancia para encontrar propiedades 
como dureza y elasticidad.  De otro modo se aprecia que la pendiente de las curvas es 
diferente, se verá que en el caso del CrN es mayor que las del Cr lo cual también es indicio 
de la dureza del material, dado que según la teoría de Oliver-Pharr (Bolshakov & Pharr, 
1998), existe una dependencia directa de la carga máxima, profundidad de indentación y 
pendiente de la curva de descarga con la dureza y el modulo de elasticidad. 
Aunque existen diferentes métodos para obtener las propiedades mecánicas de los 
materiales a partir de curvas de carga-descarga. Según Bolshakov (Bolshakov & Pharr, 
1998) el método de Oliver-Pharr (OP) es el más usado hoy en día para encontrar los 
parámetros de dureza y modulo de elasticidad. Sin embargo, existe un error asociado a 
dicho método, debido a las consideraciones geométricas que éste tiene en cuenta 
(Bolshakov & Pharr,1998). Es así como existen opciones para medir dureza y elasticidad 
cuando se presenta una incertidumbre de tipo geométrico (Cheng & Ni, 2003). Las 
ventajas de los métodos opcionales, llamados métodos de trabajo de indentación, como por 
ejemplo el método de dureza de Cheng (Chen & Li, 2011), radica en que no se tienen en 
cuenta contribuciones geométricas o valores que pueden ser supuestos por el modelo, sino 
que, se tiene en cuenta el trabajo real realizado por el indentador y la profundidad real 
medida a la que éste penetró.  
En esta sección se toman los datos extraídos de la simulación de nanoindentación (Figuras 
3.1 y 3.2) para el Cr y el CrN respectivamente, con el fin de encontrar la dureza con base 
en el  método OP y comparar dichos resultados con las correcciones mencionadas en 
(Cheng & Ni, 2003), (Cheng & Cheng, 2004), (Chen & Li, 2011),(Liu & Fang, 2007) y 
(Beegan & Chowdhury, 2005), el cual es un método basado en modelos opcionales que 
toman en cuenta parámetros diferentes al método OP. 
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3.1.1 Estimación De La Dureza Del Cr Y El CrN Con Base En El 
Método OP Y Correcciones de Dureza de Cheng 
 
Con la información proveniente de las Figuras 3.1 y 3.2, se obtienen los datos de carga 
máxima de la curva de descarga y profundidad de indentación, como se lista en la tabla 
3.1. Esto con el fin de encontrar los datos de dureza de películas delgadas de Cr con base 
en las ecuaciones (1.1) a (1.6) que representan el método para obtención de dureza OP. 
Los resultados de dureza con el método OP se encuentran en la Tabla 3.1. 
Tabla 3.1: Carga máxima, profundidad de indentación, área de contacto y dureza del Cr 
Carga 
máxima 
P(nN) 
Profundidad 
de indentacion 
hmax (Å) 
Pendiente 
curva de 
descarga  
S (nN/nm) 
Área de 
contacto 
Ac (nm
2
)
 
Dureza HOP 
(GPa) 
Dureza 
Hcheng 
(GPa) 
0,47 30,51 29,96 23,74 7,65 8,00 
9,03 27,74 29,15 21,62 7,35 8,05 
19,44 24,96 27,12 19,462 6,83 7,74 
34,77 22,19 24,09 17,28 6,11 7,10 
54,86 19,42 20,27 15,08 5,23 6,17 
105,69 16,64 16,00 12,87 4,26 5,03 
78,99 13,87 11,70 10,65 3,26 3,80 
105,69 11,09 7,76 8,43 2,30 2,60 
133,08 8,32 4,46 6,23 1,44 1,54 
181,68 5,54 2,04 4,063 0,75 0,71 
 
De la misma manera se obtuvieron  los mismos datos para el caso del CrN, como se 
presenta en  la Tabla 3.2 
Los valores de dureza del Cr y CrN respectivamente se encuentran graficados en la figura 
3.3, mostrando una mayor dureza en el caso del CrN que en el caso de Cr. Esto es 
consistente con lo reportado en trabajos experimentales como en los de  E. Martínez  y H. 
Baránková (Baránková & Bárdos, 2011 ) y (Martinez, Romero, & Lousa, 2003). 
Tabla 3.2: Carga máxima, profundidad de indentación, área de contacto, dureza del 
CrN 
Carga 
máxima 
P(nN) 
Profundidad 
de 
indentacion 
hmax(A) 
Pendiente 
curva de 
descarga S 
(nN/nm) 
Área de 
contacto 
Ac(nm
2
)
 
Dureza HOP 
(GPa) 
Dureza 
Hcheng 
(GPa) 
6,74 30,51 96,24 25,45 13,03 16,728 
19,21 27,74 88,89 23,07 12,47 16,51 
39,50 24,96 80,55 20,71 11,64 16,16 
68,70 22,19 70,57 18,36 10,51 15,22 
104,96 19,42 58,83 15,99 9,19 13,79 
147,09 16,64 46,93 13,65 7,68 11,96 
193,11 13,87 36,41 11,36 6,04 10,26 
241,25 11,09 22,93 8,94 4,41 7,20 
287,75 8,32 13,39 6,61 2,90 4,81 
331,70 5,54 5,96 4,29 1,56 2,63 
 
 
Donde el aumento gradual de dureza hasta llegar a un valor constante es un 
comportamiento reportado con anterioridad. Esto  generalmente se atribuye a los efectos 
microestructurales del material (Swadener, George, & Pharr, 2002), como la densidad de 
dislocaciones o los esfuerzos en la intercara (Rashid & Al-Rub, 2007). Estos esfuerzos 
pueden ser tensiles o compresivos. En cuanto a las intercaras se refiere, se habla de un 
esfuerzo de este tipo, cuando una estructura cristalina entra en contacto con un cristal de 
diferente estructura o parámetro de red, formando un límite o intercara. En general, si el 
parámetro de red es menor al del cristal inicial, el esfuerzo de la intercara será tensil para 
el primer cristal; en el caso contrario, cuando el  parámetro de red es mayor, el esfuerzo 
que se genera es de tipo compresivo para el mismo cristal (SPAEPEN, 2000). Este cambio 
de estructura y formación de esfuerzos influyen enormemente en los resultados de dureza, 
dado que un cambio muy apreciable en la estructura y el parámetro de red entre el sustrato 
y la película delgada puede generar un cambio en la dirección de la aplicación de la fuerza 
haciendo que la carga máxima de la indentación aumente entre mas se aproxime la 
profundidad de indentacion a los límites de la intercara (Cao & Zhang, 2010). 
En la Figura 3.3 se muestran los datos de Dureza, encontrados con la ecuación 1.4 del 
modelo OP en (Bolshakov & Pharr, 1998). En el caso del Cr, la dureza aumenta desde los 
0.7 G Pa hasta los 7 GPa en su máxima profundidad, rango en el cual se observa un menor 
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crecimiento de la dureza, en el caso del CrN, la dureza crece desde los 1.5 GPa en la 
superficie de la muestra, hasta los 13 GPa a su máxima profundidad. En ambos casos la 
dureza tiene valores menores a los reportados experimentalmente por E. Martínez 
(Martinez, Romero, & Lousa, 2003), lo cual es consecuente con Baránková (Baránková & 
Bárdos, 2011).    
 
Figura 3.3: Dureza-profundidad calculadas con el método OP para películas 
delgadas Cr y CrN. 
 
Se ha encontrado que cuando el indentador es de forma esférica, o  cónico con 
terminaciones esféricas, la dureza disminuye con respecto a otras medidas de indentación, 
en especial para materiales cerámicos (Pugno, 2007) y (Rashid & Al-Rub, 2007). Esta 
disminución se atribuye al error en el área de contacto que tiene el indentador al estar en la 
profundidad máxima. En el caso de materiales plásticos, por ejemplo el modelo OP puede 
presentar un error hasta del 60%, dado que el apilamiento de material alrededor del 
indentador genera un área extra no tenida en cuenta por el modelo, que hace que los 
valores de dureza obtenidos por este método sean erróneos para estos casos (Bolshakov & 
Pharr, 1998). 
 
Teniendo en cuenta que se está tratando con indentaciones a muy bajas profundidades y 
que la geometría de contacto con el indentador es de tipo esférico, se puede generar un 
fenómeno conocido como  efecto de escala, que afecta los parámetros de dureza a estas 
dimensiones (Li & Chen, 2010). 
Diferentes investigadores han estudiado el problema de dimensionaldad generado en este 
tipo de indentaciones a baja profundidad desde diferentes puntos de vista, ya sea desde el 
punto de vista estructural, químico o geométrico. Es así como Min Li en (Li & Chen, 
2010), atribuye el cambio en los valores de dureza al contacto geométrico entre el 
indentador y la muestra a bajas profundidades, similar al caso presentado en este trabajo. 
Teniendo en cuenta las consideraciones anteriores, Wangiang Li en (Cheng & Ni, 2003) y 
Weimin Chen en (Chen & Li, 2011), encuentran una relación lineal entre la dureza y las 
energías plásticas y de deformación involucradas en las nanoindentaciones a poca 
profundidad con aproximaciones esféricas, teniendo en cuenta posibles errores en el 
método Oliver-Pharr, al usar el área de contacto (Bolshakov & Pharr, 1998). Para este caso 
el factor de corrección de dureza a baja escala obedece a la siguiente expresión 
      (  (  
  
  
)
  
)                                              (3.1) 
donde We es la energía elástica del sistema o la integral bajo la curva de descarga y Wp la 
energía de deformación o el área entre la curva  de carga-descarga, en general Wp=Wt-We 
(Figura.1.1),    es el modulo de elasticidad reducido tomado de la ecuación 1.5  y K es un 
factor de corrección lineal proporcional, que según Li en (Li & Chen, 2010) está dado por: 
       (
    
 
)
    
                                                      (3.2) 
Donde hmax es la profundidad de indentación y R es el radio del indentador. Integrando 
las curvas de carga-descarga de cada indentación de las figuras 3.1 y 3.2 para el Cr y el 
CrN respectivamente, se obtienen los datos de energía elástica We y energía total Wt y se 
grafican con el fin de aplicar la ecuación 3.1, la energía elástica We del sistema contra la 
profundidad de indentación  se encuentra en la figura 3.4. 
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Figura 3.4: Energía elástica We en función de la profundidad de indentación. 
 
La figura 3.4 muestra como en ambos casos We aumenta a medida que la profundidad de 
indentación es mayor. En el caso del CrN, We es levemente mayor que en el caso del Cr, 
en la investigación realizada por Liu en (Liu & Fang, 2007), quien realiza simulaciones de 
nanoindentación sobre Diamante y oro, concluye que la energía elástica de ambos 
materiales aumenta en función de la profundidad de indentacion, esto es asi dado que entre 
mayor sea la energía de enlace entre los atomos de una muestra,  generara que al momento 
de estos ser deformados compresivamente, sus distancias interatómicas disminuyan, 
ocasionando un aumento en su potencial interatómico y por consecuencia una respuesta 
mayor a recuperarse ante una influencia externa. La relación entre la energía elástica We y 
la energía total Wt de cada curva de carga-descarga para el Cr y el CrN, respectivamente, 
puede ser definida como η=We/Wt (Liu & Fang, 2007). Los valores de la relación η  se 
grafican como se muestra en la figura 3.5.  
 
 Figura 3.5: Relación η=We/Wt en función de la profundidad. 
 
 
Se puede ver como ambos casos, la relación η es inversamente proporcional a la 
profundidad de indentación. En  (Liu & Fang, 2007) se encuentra este comportamiento, 
mostrando como la contribución de la  energía elástica al sistema de indentación, es cada 
vez menor a medida que la profundidad aumenta. Esto se ajusta a la realidad, dado que a 
mayor profundidad de indentación, la deformación cristalina del material crece (figura 3.7) 
de manera tal que la respuesta del material para recuperarse estructuralmente  es menor  a 
medida que la profundidad de indentación aumenta como se ve en la figura 3.7 (Cheng & 
Ni, 2003). 
La relación η es de gran interés tribológico en el caso de los materiales en forma de 
películas delgadas; esto dado que es directamente proporcional al valor H/E
*
. Diversas 
investigaciones de la relación H/E
*
 sugieren que la resistencia al desgaste de películas 
delgadas está más relacionada con esta relación que con la dureza del material solamente, 
esto dado que a menores valores de η dicha resistencia se incrementa (Cheng & Cheng, 
2004). De esta manera al obtener la relación η también tenemos un vínculo directo con el 
comportamiento de  resistencia al desgaste del material basado en la medida del trabajo o 
energía usado por el indentador para penetrar la muestra y no en su área de contacto. 
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En base a la información anterior y con los valores de la Figura 3.5, se corrige la dureza 
usando la ecuación (3.1)  
El ajuste geométrico de escala de Cheng (Cheng & Cheng, 2004). Corrige los valores de 
dureza encontrados en base a la teoría OP Figura 3.6, mostrando una incidencia directa de 
la geometría de contacto y de la profundidad de indentación sobre los valores de dureza 
obtenidos por medio de este modelo (Beegan & Chowdhury, 2005). 
 
A partir del primer valor de dureza, se puede ver como esta aumenta de manera 
proporcional con la profundidad, los valores de dureza para 5.78 Å correspondientes al 
20% de la película delgada son menores a los reportados en la literatura.  Se debe tener en 
cuenta que la profundidad de indentación  para el primer caso ,es más baja que cualquier 
resultado reportado experimentalmente, esto es  una profundidad equivalente a una 
indentación de tan solo 2 celdas  unidad en el caso del Cr y de 1.5 celdas unidad en el caso 
del CrN (ver Figura 3.7 (a)). 
 
Figura 3.6: Dureza calculada con el método Cheng en función de la profundidad 
 
Debido a que la profundidad en ambos casos es un valor considerado superficial (Li & 
Chen, 2010 ), y la carga máxima de la curva de descarga no supera las decenas de nano 
newton, no se genera una deformación de tipo plástico en ningún caso (Figura 3.7.a), esto 
afecta directamente el área entre la curva de carga-descarga haciéndola más angosta, lo 
que no permite que  la dureza supere los 4 GPa en ningún caso. 
Los valores entre los 7 Å y 28 Å en la Figura 3.6 comprenden los 6 GPa a 8 GPa para el 
caso del Cr y los 13GPa a 18GPa para el CrN, siendo valores consistentes con diferentes 
trabajos reportados por E. Martínez j en (Martinez, Romero, & Lousa, 2003) quien hace 
indentación sobre películas delgadas de Cr y CrN respectivamente y por Baránková en 
(Baránková & Bárdos, 2011), quien de la misma manera hace pruebas de indentación en 
películas delgadas de este tipo, mostrando valores de dureza semejantes a los encontrados. 
Es de anotar que los valores de dureza entre el Cr y el CrN que se comparan con la 
literatura son resultados experimentales que al ser comparados con la simulacion pueden 
presentar algunas diferencias por el mismo efecto de escala, es asi como en el caso de los 
trabajos experimentales citados en este trabajo, los tamaños de las películas indentadas 
superan el tamaño de las multicapas simuladas en este trabajo, por ejemplo en el caso del 
trabajo de E. Martinez(Martinez, Romero, & Lousa, 2003) y Barankova (Baránková & 
Bárdos, 2011), el tamaño más pequeño de una película delgada es de 60 nm y la carga 
mínima aplicada en este caso es de 12 mN mientras que en este trabajo, el máximo tamaño 
de la película delgada es de 3 nm y la máxima carga aplicada es de 450 nN. 
Según Holleck los materiales a escalas manométricas, presentan propiedades que no son 
proporcionales con la cantidad de átomos que la constituyen, es asi como la dureza a baja 
escala presenta un aumento con respecto a su valor a escalas continuas, mecanismos los 
cuales se atribuyen a propiedades estructurales y a deformaciones a estas escalas (Holleck 
& Schier, 1995). 
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a.  
b.  
c.  
d.  
e.  
Figura 3.7: Vista transversal de la nanoindentacion de átomos de cromo. (a) 20% de 
penetración. (b) 40% de penetración. (c) 60% de penetración. (d) 80% de penetración.(e) 
100% de penetración. 
 
En la figura 3.7 se muestra la deformación de la película delgada de CrN, en la cual el 
color rojo representa el desplazamiento atómico causado por la indentación en mas de 2 
parámetros de red, el color amarillo,  el desplazamiento atómico entre 2 y 1.5 parámetros 
de red, el verde es el desplazamiento entre 1.5 y 1 parámetros de red, y el azul menos de 1 
parámetro de red. En la figura 3.7 (a) el color verde o desplazamientos de  entre 1.5 y 1 
parámetros de red es el único desplazamiento visible alrededor de la zona indentada, esto 
dado que la profundidad de indentacion es de tan solo 2 celdas unidad, haciendo que las 
deformaciones ocasionadas a la muestra se recuperen de manera más efectiva que en los 
demás casos, estos desplazamientos se asocian en este caso con deformaciones de tipo 
elástico dado que los átomos tratan de recuperar su estructura cristalina como se menciono 
anteriormente. A medida que aumenta la profundidad de la indentación se puede notar 
como aumenta la cantidad de desplazamientos atómicos alrededor de la zona indentada 
figura 3.7 (b,c,d), en la cual  las deformaciones de más de 2 parámetros de red crecen hasta 
volverse predominantes alrededor de esta zona, en este caso por tratarse de 
desplazamientos tan altos estos se asocian  con deformaciones de tipo plástico, esto dado 
que los átomos que sufren desplazamientos tan altos, pierden la capacidad de recuperarse 
de deformaciones que llevan  al sistema a conservar estructuras diferentes a la estructura 
cristalina original antes de la indentacion. En estos casos los desplazamientos verdes están 
en el contorno de la zona indentada y en el límite con  el sustrato, lugar en el cual los 
desplazamientos atómicos se atribuyen a tensiones en la intercara, ocasionadas  por el 
cambio en estructura cristalina y parámetro de red figura 3.7 (e) (Hong & Hwang, 2010). 
 
3.1.2 Calculo de Modulo de Elasticidad 
En base a las ecuaciones planteadas por A. Bolshakov en (Bolshakov & Pharr, 1998), 
quien define como encontrar el modulo de elasticidad, se procede a hacer el cálculo 
respectivo de este para las películas delgadas de  Cr y  CrN. Asumiendo que la esfera 
solida indeformable que representa el indentador es idealmente de diamante, se adopta el 
modulo de elasticidad y radio de poisson reportados en (Fang & Wu, 2008), (Weng & Fang, 
2003), del mismo modo se usan las relaciones de poisson para el Cr y el CrN reportadas en 
(Martinez, Romero, & Lousa, 2003). Los valores del radio de Poisson para los diferentes 
materiales se encuentran reportados en (Komanduri & Chandrasekaran, 2001) 
(Shackelford, 1990) estos valores se presentan en la Tabla 3.3. 
En trabajos reportados anteriormente, se logra reproducir el modulo de elasticidad de 
diferentes sistemas entre ellos el del Cr (Komanduri & Chandrasekaran, 2001). Empleando 
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pruebas tensiles, los valores de elasticidad reportados en este trabajo se asemejan a dichos 
resultados, mostrando así la reproducibilidad del modelo, y su utilidad computacional, 
además de concordar con los resultados mostrados por D Huo en (Huo & Liang, 2006), 
quien usó el potencial de Morse para indentar muestras de Cu reportando no tener 
problemas de escala que afectaran sus resultados. 
 
Tabla 3.3: Módulo de elasticidad Cr yCrN 
Material Relación de Poisson 
 
Modulo de 
elasticidad 
reducido Er (GPa) 
Modulo de 
elasticidad del 
material E(GPa) 
Diamante 0.07 -- 1140 
Cr 0.2 55,55 56.05 
CrN 0.24 169,05 186.89 
 
La discrepancia entre los valores del modelo de este trabajo y los repostados 
experimentalmente, según  Te-Hua Fang (Weng & Fang, 2003), radica en que la 
simulación llevada a cabo está en el orden de la nanoescala, mientras el experimento se 
encuentra a microescala, esto influye en los mecanismos de deformación a diferentes 
escalas, por ejemplo, desde el punto de vista de la microescala, la precipitación de 
fronteras de grano y defectos de la red cristalina son significativamente mayores, y afectan 
el comportamiento del material entre los 100-0.1µm. Como en este caso la escala es de 10 
a 100 nm o menos, las fronteras y los defectos de la red se hacen estadísticamente 
invisibles, haciendo que el observable determinante en este caso sean las dislocaciones, 
esto ocasiona que la red sea estructuralmente estable, por otro lado, la presunción de una 
red monocristalina prefecta, afecta la respuesta del material significativamente comparado 
con los experimentos a microescala, en el cual existen más imperfecciones claras en la red 
cristalina (Weng & Fang, 2003). 
 
Aunque en ambos casos los valores de elasticidad están dentro del rango de los valores 
experimentales reportados (Martinez, Romero, & Lousa, 2003), se advierte que el modelo 
de DM es altamente dependiente del potencial interatómico usado; es así como en el caso 
del potencial de Morse, como se mencionó anteriormente, las constantes elásticas del 
material, pueden ser reproducidas con variaciones significativas (Ziegenhain & Hartmaier, 
2009). Por lo tanto, se puede atribuir la falta de elasticidad del sistema a que el potencial 
de Morse, que es un potencial interatómico de pares, no tiene en cuenta las contribuciones 
de la nube electrónica de los átomos vecinos; esto lo hace un modelo que relaciona los 
enlaces entre átomos y sus interacciones por fuerzas de tipo Hooke (Dove, 1993). En este 
caso, las deformaciones en el material se ven más fácilmente afectadas por factores 
externos, haciendo los desplazamientos de los átomos en el material más determinantes 
que en un modelo en el cual las interacciones, además de resortes, tienen en cuenta la nube 
electrónica en la que los átomos se encuentran inmersos. Esto  lo diferencia del modelo 
EAM, en el cual dicha nube hace que cualquier desplazamiento o deformación de la 
muestra, sea menos critica al momento de aplicar una fuerza externa, favoreciendo la 
elasticidad del sistema y su recuperación ante deformaciones (Dai & Li, 2008).  
 
3.1.3 Cambio de la dureza  en función de la temperatura para películas 
delgadas de  Cr y CrN. 
 
El comportamiento de la dureza en función de la temperatura es bien conocido cuando de 
materiales cerámicos y algunos metales de transición se trata. Es así como H.L. Wang y 
sus colaboradores (Kim & Kweo, 1996) muestran el comportamiento de diferentes 
materiales ante cambios de temperatura, demostrando consecuentemente que esta 
disminuye con el aumento de temperatura. En general según Wang el cambio de la dureza 
como función de la temperatura, para materiales cerámicos y algunos metales puede ser 
expresado como. 
     
                                                                (3.3) 
siendo H0 la dureza ideal del material a 0 K, T es la temperatura de la muestra y   un 
parámetro involucrado con la energía de activación del material (Kim & Kweo, 1996). 
Para las películas delgadas en este trabajo, de la misma manera que en diferentes trabajos 
experimentales como en el de Hyung-Jun Kim en (Kim & Kweo, 1996), se diseñó un 
experimento en el cual la nanoindetación se hace a un valor fijo de profundidad y 
velocidad de indentación, pero variando la temperatura del sistema entre 300 K y 1000 K, 
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aumentando la temperatura del sistema en 100 K por indentación. Se escoge una 
profundidad de 27,4Å, que representa un 90% de la película delgada en cada caso, esto con 
el fin de asegurar un resultado de dureza consistente con los valores reportados 
experimentalmente, y según Ping Peng  una inclusión de los efectos del sustrato en el 
experimento (Peng & Liao, 2010). 
En el caso del Cr (figura 3.8), se alcanza un valor máximo a  300 K de 8.05 GPa bajando 
hasta los 7.85 GPa a los 1000 K. Por otro lado, en el caso del CrN (figura 3.9), se alcanza 
un valor máximo a 300 K de 16.52 GPa llegando a un mínimo de 16.22 GPa a los 1000 K.   
En las figuras 3.8 y 3.9 se puede ver como la dureza disminuye suavemente a medida que 
aumenta la temperatura. Estos resultados son afines con los reportados por Te-Hua Fang 
en (Fang & Wu, 2008), quien desarrolla el mismo experimento virtual para una bicapa de 
Al/Ni, encontrando una disminución leve  de la carga máxima en función de la 
temperatura. 
 
Figura 3.8: Dureza en función de la temperatura para películas delgadas de Cr 
 
Tomando los valores de dureza a partir de las figuras 3.8 y 3.9 y teniendo en cuenta la 
ecuación 3.3, se procede a hacer una regresión de tipo exponencial con el fin de encontrar 
una expresión aproximada que describa el comportamiento de la dureza con respecto a la 
temperatura en este caso. 
 
 
Figura 3.9:Dureza en función de la temperatura para películas delgadas de CrN 
 
Con base en  lo anterior, la expresión correspondiente para el  Cr y el CrN es. 
                                                           (3.4) 
En este caso, la expresión de dureza tiene en cuenta el valor A, el cual es el aumento  
aproximado de la dureza a cada cambio de temperatura,  , quien es una constante 
proporcional al inverso de la temperatura de fusión y Hmin la cual es la máxima dureza 
funcional del material antes de llegar al punto de fusión  (Mukhopadhyay, Roy, & A, 
2009) .Los parámetros A, Hmax y α se muestran en la Tabla3.4 
Tabla3.4  Parámetros de la expresión de dureza en función de la temperatura  
Material A(GPa)  (K-1) Hmin (GPa) 
Cr 0.5265 0.0018 7.7769 
CrN 0.78191 0.0021 16.03 
La expresión  descrita en la ecuación 3.4 se asemeja en su estructura a las ecuaciones 
propuestas en el trabajo presentado por S.K. Mukhopadhyay en  (Mukhopadhyay, Roy, & 
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A, 2009) y sus colaboradores, quienes describen la cinética de degradación estructural en 
función de la temperatura, aunque la ecuación 3.4 se trata de una aproximación adecuada 
para bajas temperaturas, falla al momento de describir el cambio de dureza en altas 
temperaturas, esto dado que no describe el comportamiento de ésta alrededor de la 
temperatura de fusión. 
En investigaciones reportadas anteriormente por (Weng & Fang, 2003), se habla del 
aumento de la deformación cristalina del material debido al cambio de temperatura del 
sistema. Es así como a temperaturas entre los 300 K y 500 K (figura 3.10)  se nota que los 
deslizamientos y dislocaciones son pocos y la red cristalina aun tiene una periodicidad 
claramente identificable. 
 
Figura 3.10: Vista transversal de película delgada de CrNa temperaturas menores a los 
500K. 
En la Figura 3.11 se nota un cambio en la periodicidad de la red cristalina del material 
debido al cambio de temperatura. 
 
Figura 3.11: Vista transversal de película delgada de CrN a temperaturas superiores a 
los 500K 
 
Por otro lado para temperaturas comprendidas entre los 500 K y 1000 K, se ve como las 
dislocaciones y los deslizamientos de la estructura cristalina del material son mayores y 
más distribuidos en la red (figura 3.11). 
 
Según Te-Hua Fang (Fang & Wu, 2008) y (Weng & Fang, 2003), cuando la temperatura 
incrementa, ocurre un fenómeno denominado ―suavizamiento‖ térmico; este fenómeno 
ocurre porque la propagación de las dislocaciones tiene mayor alcance a medida que 
aumenta la energía cinética de las partículas involucradas en la nanoindentacion. Como 
consecuencia de esto se puede ver que a una mayor energía cinética de las partículas, se 
genera un aumento en la distancia interatómica; esto hace que la fuerza entre las partículas 
del sistema sea menor (Fang & Wu, 2008), disminuyendo consecuentemente su dureza. En 
la figura 3.10 se muestran diferentes vacancias de la red generadas por el aumento de la 
energía cinética de las partículas, además de una mayor cantidad de deslizamientos  de 
material alrededor de la zona indentada, lo que da una idea del aumento de plasticidad en 
el sistema. 
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4. Resultados de la simulación de 
nanoindentacion de películas delgadas de 
Cr/CrN y (Cr/CrN)2 
 
 
El comportamiento de las multicapas ha sido ampliamente estudiado desde mediados de 
los 80s. Desde entonces se ha descubierto que estos sistemas pueden mejorar 
ostensiblemente propiedades mecánicas como la dureza y la resistencia al desgaste 
(Stueber, Holleck, & leiste, 2009). 
Es así como a  escalas comprendidas entre los 10 y 100 µm, la dureza de los materiales en 
sistemas de multicapas  no es proporcional a la cantidad de átomos con los que se está 
tratando. Holleck y sus colaboradores (Stueber, Holleck, & leiste, 2009), (Holleck & Schier, 
1995),(Bahr & Morris, 2009) y (Bahr & Morris, 2009), concluyen que la dureza de las 
multicapas, depende directamente del espesor de las películas con las cuales se está 
tratando, y de la cantidad de multicapas en cada sistema. 
En ese orden de ideas, los cambios de dureza, según Holleck (Holleck & Schier, 1995), 
también dependen de los cambios en la estructura de los materiales que componen la 
multicapa; es así como, la diferencia en la estructura cristalina y en su parámetro de red es 
determinante. Para Holleck, el sistema de multicapas, como el  tratado en este trabajo  
puede ser clasificado dentro del límite de las Super redes. La condición para tener una 
superred, es que las películas constituyentes de la multicapa, tengan similar enlace de 
cohesión, similar estructura cristalina y similar radio atómico. Si estas propiedades se 
cumplen, el sistema de multicapas  tendrá propiedades no directamente relacionadas con 
las  películas delgadas constituyentes del sistema (Holleck & Schier, 1995). A continuación 
se muestran los resultados de las simulaciones de  nanoindentaciones realizadas sobre 
bicapas de Cr/CrN y (Cr/CrN)2, presentando los efectos de la intercara sobre los resultados 
de dureza en función de la profundidad,  módulo de elasticidad y dureza en función de la 
temperatura. El análisis de estos resultados se  realiza en este capítulo encontrando una 
dependencia de la intercara con la dureza y elasticidad del sistema. 
 
4.1 Curvas De Carga-Descarga De Bicapas De Cr/Crn Y (Cr/Crn)2 
 
Para el modelo de nanoindentacion de multicapas de Cr/CrN y (Cr/CrN)2, se diseñó un 
sistema de una y dos bicapas de Cr/CrN y (Cr/CrN)2, en el que se mantiene fijo el espesor 
del sistema en 28.9 Å y también se mantiene su temperatura constante a 300 K; esto con el 
fin de comparar los datos de dureza con los encontrados anteriormente para el Cr y para el 
CrN respectivamente. En cuanto a las dimensiones de esta muestra, es necesario decir que 
se está tratando con un sistema de 115926 átomos, cantidad más que suficiente para 
describir el comportamiento de un sistema de bicapas bajo indentación (Fang & Wu, 
2008). 
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Figura 4.1 Curvas Cargas-descarga para sistema de bicapas Cr/CrN a diferentes 
profundidades de indentación. 
 
 
 
Figura 4.2 Curvas Cargas-descarga para sistema de bicapas (Cr/CrN)2 a 
diferentes profundidades de indentación. 
 
 
De la misma forma que en las pruebas de indentación anteriores, la bicapa de Cr/CrN y 
(Cr/CrN)2, es indentada en 10 diferentes oportunidades variando en cada caso la 
profundidad de indentación, las curvas de carga-descarga, de este experimento se 
encuentran en la figura 4.1 y figura 4.2. 
En ambos casos la carga máxima supera los resultados de las figura 3.2, donde se 
encuentran las curvas de CrN, en los cuales la carga máxima era 450 nN. 
A partir de los datos de las figura 4.1 y figura 4.2 se procede a extraer la dureza para cada 
sistema de bicapas según la teoría OP. Dichos resultados se encuentran en la tabla 4.1. 
Posteriormente, estos valores  son graficados en función de la profundidad como se 
muestra en la Figura 4.3. 
En la figura 4.3, se puede ver como la dureza aumenta en función de la profundidad, el 
comportamiento exhibido por las bicapas en ambos casos es similar al de la película 
delgada de CrN ,esto se da hasta los 13.87 Å, valor a partir del cual la dureza de las 
películas delgadas es superada, hasta llegar a un valor de 18 GPa en el caso de Cr/CrN y 
20 GPa en el caso del (Cr/CrN)2. Los datos obtenidos en este caso, aunque no pueden ser 
comparados con datos reportados experimentalmente dado que no existe ningún reporte 
experimental de tan solo una o dos bicapas, son acorde con los reportados por Baránková 
en (Baránková & Bárdos, 2011 ) para un número entre 10 y 20 bicapas de Cr/CrN; por otro 
lado, este es el primer trabajo en el que se reporta la simulación de multicapas de un 
material binario como el CrN, dado que existen pocos trabajos reportados donde se lleve a 
cabo la simulación de una bicapa. Es así como en el trabajo de Te-Hua Fang en (T.H. 
Fang, 2006) se modeló la respuesta mecánica ante la indentación de una bicapa de Al/Ni y 
en el presentado por Ping-Peng en (Peng & Liao, 2010) quien modeló la nanoindentacion 
de una película delgada de aluminio, encontrando también la respuesta mecánica de éste. 
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Tabla 4.1. Cálculo de la dureza para sistemas de bicapas Cr/CrN y (Cr/CrN)2 
 
Profundidad de indentación 
hmax(Å) 
Dureza H hertz, 
(Cr/CrN) (GPa) 
Dureza  H hertz, (Cr/CrN)2 
(GPa) 
5,54 0,89 1,02 
8,32 2,45 2,69 
11,09 4,52 4,84 
13,87 7,03 7,43 
16,64 9,78 10,20 
19,42 12,46 13,03 
22,19 14,91 15,72 
24,96  17,00  18,36  
27,74 18,39 20,80 
 
Procediendo de la misma manera que en el caso de las películas delgadas de Cr y CrN se 
utilizan los datos de la figura 4.3 para hacer las correcciones de dureza sugeridas  por 
Cheng (Chen & Li, 2011), para el caso de los sistemas Cr/CrN y (Cr/CrN)2, empleando la 
ecuación 3.1. Los resultados obtenidos de esta corrección se presentan en la figura 4.4 
 
Figura 4.3 Dureza en función de la profundidad de indentación para Cr/CrN y 
(Cr/CrN)2,  obtenida con la teoria OP. 
  
Figura 4.4 Dureza en función de la profundidad de indentación para Cr/CrN 
y(Cr/CrN)2,  obtenida con la teoría Cheng. 
 
 
En este caso la dureza supera  los datos obtenidos de la teoría OP, hasta llegar a los 28 GPa 
en el caso de Cr/CrN y los 34 GPa en el caso de (Cr/CrN)2, los valores obtenidos de la 
corrección, son indicio de que existen efectos de escala en el sistema de multicapas, según 
Cheng (Cheng & Ni, 2003) y Bolshakov (Bolshakov & Pharr, 1998) el  error puede ser 
disminuido al aplicar la corrección propuesta por Cheng (Chen & Li, 2011), los altos 
valores de dureza en ambos casos se pueden  atribuir como se verá en la siguiente sección, 
a las tensiones de la intercara debidas al cambio en el parámetro de red y a las 
deformaciones y dislocaciones generadas en el material para estabilizar estructuralmente la 
red por medio de deformaciones. 
 
4.2 Tensiones De La Intercara De Bicapas De Cr/Crn Y (Cr/Crn)2 
 
En el caso de las bicapas de Cr/CrN y (Cr/CrN)2 se da un fenómeno particular en la zona 
en la cual se presenta el cambio de una estructura cristalina a otra. Las tensiones de la 
intercara o las llamadas tensiones epitaxiales, juegan un papel importante en el caso de las 
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multicapas estudiadas en este trabajo. De acuerdo con esto, la propiedad mecánica de la 
bicapa, depende fuertemente del tipo de intercara, estructura cristalina y parámetro de red. 
Según Sergey N. las interfaces de materiales en forma de multicapas se pueden clasificar en tres 
categorías coherente, semi-coherente e incoherente (Sergey & Shao, 2009).  En el primer tipo, los 
materiales involucrados en la intercara son similares en estructura cristalina y parámetro de red, en 
el segundo caso o interfaces de tipo semi- incoherente la estructura cristalina es la misma pero sus 
parámetros de red difieren notablemente y en el caso de una interface incoherente las estructuras 
cristalinas y sus parámetros de red son diferentes, como por ejemplo el caso de una intercara  de 
redes FCC-BCC. Este se da para las multicapas de Cr/CrN y (Cr/CrN)2  dado que para este sistema 
la red de Cr es BCC con un parámetro de red de 2.89 A y la red de CrN es del tipo FCC con 
parámetro de red 4.18  Å.  
Se ha encontrado que diferentes intercaras ofrecen al material, una mayor dureza, en interfaces de 
tipo incoherente, ya que se generan esfuerzos compresivos y tensiles en la intercara. Los 
deslizamientos del material, son interrumpidos por el  cambio de estructura cristalina, como se 
muestra en la figura 4.6 (Hoagland & Kurtz, 2004); por otro lado,  a muy pequeñas escalas, estas 
intercaras pueden ser consideradas como limites de grano en la estructura interna de la muestra 
presentada en la  figura 4.5 (Cao & Zhang, 2010). La notoria diferencia de los resultados de dureza 
para altos valores de profundidad, se debe a que en estos casos se esta llegando a el limite con el 
sustrato de silicio, que en este caso tiene un parámetro de red de 5.43 Å, haciendo que la interface 
sea incoherente, esto como se mencionó genera un aumento en la dureza, que al ser ya favorecido 
por la incoherencia de las multicapas que conforman el sistema Cr/CrN y (Cr/CrN)2 aumenta aun 
mas por el cambio abrupto de estructura cristalina y parámetro de red entre el sustrato de Si y el 
sistema de multicapas indentado en cada caso.   
En el caso de una bicapa de Cr/CrN,  la intercara de tipo incoherente genera una deformación 
alrededor de la zona de cambio de estructura cristalina como se muestra en la Figura 4.5. Dicha 
incoherencia genera tensiones en los átomos alrededor de la interface (Cao & Zhang, 2010). 
 
 
 a.  
b. 
Figura 4.5 a) Deformaciones generadas por las tensiones de la intercara en Cr/CrN y b) 
Deformaciones generadas por las tensiones de la intercara en (Cr/CrN)2 
 
 
Lo anterior ocasiona que al momento de aplicar una fuerza externa,  como  la fuerza ejercida  por 
el indentador, ésta sea rápidamente disipada por el material en direcciones diferentes a la de 
aplicación de la fuerza externa (Figura 4.6); es así que para poder generar una deformación 
importante en la muestra, se necesite un mayor trabajo del indentador, haciendo que la curva de 
carga-descarga sea mayor para el caso de las multicapas; en consecuencia,  la dureza del sistema de 
multicapas se incrementa. Las deformaciones y los deslizamientos ocasionados por las tensiones  
inter-faciales de la muestra de Cr/CrN y (Cr/CrN)2 están señaladas en la Figura 4.6. En la Figura 
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4.6 a), b) se discriminan de la misma manera que en las películas delgadas los desplazamientos 
atómicos de las partículas de la muestra, con la diferencia que en este caso, las deformaciones 
alrededor de la zona indentada, se distribuyen de manera distinta que en el caso de las películas 
delgadas, en este caso los desplazamientos de entre 1 y 1.5 parámetros de red (color verde), son 
mayores alrededor de esta zona, siendo esto indicio como se menciono anteriormente que las 
deformaciones son de carácter elástico, y las deformaciones de tipo plástico que son representadas 
por los desplazamientos atómicos de mas de 2 parámetros de red (color rojo), aunque numerosos 
son menos que los que se presentaron en el caso de las películas delgadas, por otro lado, se puede 
ver como los desplazamiento atómicos, de entre 1 y 1.5 parámetros de red (color verde) se 
distribuyen alrededor de la zona de intercara, lugar en el cual se disipan las tensiones debidas al 
cambio de especie atómica y estructura cristalina, mostrando de esta manera como se disipa 
también la fuerza de la indentacion, alrededor de esta zona, aumentando las deformaciones de este 
tipo Figura 4.6 b).  
 
a.  
b. 
Figura 4.6 Deformaciones de las bicapas de Cr/CrN y (Cr/CrN)2 después de la 
nanoindentación. 
 
 
4.3 Modulo De Elasticidad De Películas Delgadas De Cr/Crn Y 
(Cr/Crn)2 
 
Para las películas delgadas de Cr/CrN y (Cr/CrN)2  se utilizó la ecuación 1.6 del capítulo uno donde 
se describe detalladamente la teoría de Oliver-Pharr para nanoindentaciones (Bolshakov & Pharr, 
1998). 
 
  
 
    
 
  
 
    
 
  
                                           (4.6) 
En este caso, se tiene que por tratarse de multicapas, la relación de Poisson     de la muestra  es 
desconocida, ya que se está considerando un material compuesto. 
En general, el valor del módulo de elasticidad de multicapas de diferentes materiales, se 
calcula utilizando la relación de Poisson del material que se encuentra en la parte superior 
de la bicapa,  que en este caso es el CrN. Es también importante anotar que mientras la 
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relación de Poisson del Cr es 0.2 (Baránková & Bárdos, 2011 ), la relación de Poisson del 
CrN es de 0.24 (Martinez, Romero, & Lousa, 2003), siendo la diferencia muy  pequeña al 
momento de encontrar resultados que dependan de este valor. 
 
Para este caso particular, en la tabla 4.2 se muestran los valores de módulo de elasticidad 
de las diferentes bicapas indentadas. 
Tabla4.2 modulo de elasticidad E para los sistemas de bicapas Cr/CrN y (Cr/CrN)2 
Material Relación de Poisson 
 
Modulo de 
elasticidad 
reducido Er (GPa) 
Modulo de 
elasticidad del 
material E(GPa) 
Diamante 0.07 -- 1140 
Cr/CrN 0.24 192.36 217.86 
(Cr/CrN)2 0.24 221.29 258.48 
 
El resultado del módulo de elasticidad extraído a partir de la ecuación 4.6 muestra como en 
el caso de la bicapa de Cr/CrN este no alcanza un valor de 217.86 GPa, mientras que para 
la bicapa de (Cr/CrN)2 se obtiene un valor de 258.9 GPa. En ambos casos el módulo de 
elasticidad del material supera el obtenido para el CrN, que  en este trabajo es de 186.89 
GPa. 
Es necesario que recordar que el módulo de elasticidad es la propiedad que tienen los 
cuerpos de oponerse a la deformación; es así como, a mayor módulo de elasticidad el 
material tiende a soportar esfuerzos deformantes con más eficiencia (Shackelford, 1990).   
En este caso, se puede ver que a medida que el número de capas del material aumenta, la 
elasticidad también aumenta; de esta manera se puede observar que mientras que para el 
caso de la película delgada de CrN el módulo de elasticidad no supera los 190 GPa 
mientras que en el caso de las multicapas de (Cr/CrN)2 el modulo de elasticidad casi 
alcanza los 260 GPa. 
Este aumento en el módulo de elasticidad se puede atribuir también al cambio en la 
estructura cristalina del material, dado que al generar un cambio en la dirección de las 
deformaciones ocasionadas por el indentador al penetrar la muestra, hace que las capas 
inferiores sufran deformaciones elásticas que ayudan al material a recuperarse de lo que en 
películas delgadas pudo ser llamado deformaciones plásticas. Al realizar una comparación 
entre las bicapas de Cr/CrN y (Cr/CrN)2 se puede observar como consecuencia un aumento 
en el modulo de elasticidad del material compuesto (Hoagland & Kurtz, 2004).  
 
4.4 Efectos de la temperatura en bicapas de Cr/CrN y (Cr/CrN)2 
 
Con el fin de analizar el efecto de la temperatura en la dureza del sistema de multicapas, se 
configura un experimento igual que en el caso de las películas delgadas de Cr y CrN, en el cual se 
mantienen los parámetros de indentación fijos pero se aumenta la temperatura de la muestra desde 
300 K a 1000 K en ambos casos. 
Los valores de dureza obtenidos del experimento de nanoindentación para el caso del Cr/CrN y 
(Cr/CrN)2  se muestran en las figuras 4.7 y 4.8. 
Para el caso de las multicapas de Cr/CrN y (Cr/CrN)2, se puede ver que aunque la dureza de cada 
sistema disminuye, este no cumple un patrón regular como en el caso de las películas delgadas de 
Cr y CrN en el cual se presentó una disminución ajustable a una curva de tipo exponencial (figuras 
3.8 y 3.9) 
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Figura 4.7 dureza en función de la temperatura para el caso del Cr/CrN. 
 
Figura 4.8 dureza en función de la temperatura para (Cr/CrN)2. 
 
Por otro lado para sistemas en los que como se mencionó anteriormente, las intercaras son de tipo 
incoherente, tenemos que los cambios de temperatura ocasionan en la red cristalina un aumento en  
la cantidad de dislocaciones que ya se ve favorecido por la incoherencia de la intercara (figura 4.9); 
Esto ocasiona una inestabilidad estructural que hace que la dureza dependa, en gran medida de las 
posiciones aleatorias que le suministra la energía cinética instantánea de cada partícula, la cual a su 
vez es suministrada por la temperatura, haciendo que la disminución de la dureza se vea afectada 
por  las vacancias y las dislocaciones estructurales ocasionadas por la temperatura, además de las 
que se ocasionan para estabilizar las tensiones de la intercara. En la figura 4.9  se muestra el 
cambio de la estructura cristalina de una sección transversal de Cr/CrN en la figura 4.9 a) y c)  la 
temperatura de la muestra está entre los 300K a 500K temperaturas en las cuales la estructura al 
igual que en los casos de las películas delgadas aun es reconocible , sin embargo en la figura 4.9 b) 
,d) en la cual la temperatura de la muestra se encuentra entre los 600k a 1000k la estructura 
cristalina de estas muestras se encuentra degradada por el aumento de temperatura , las vacancias 
son  numerosas, más que en el caso de las películas delgadas, debido no solo al aumento de energía 
cinética instantánea de las partículas, sino también a  las tensiones en la intercara, que contribuyen 
a que los átomos más inestables en esta zona se desplacen a regiones de equilibrio, generando las 
vacancias señaladas  mencionadas.  
a.  
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b.  
c.  
d.  
Figura 4.9 a)bicapa Cr/CrN a 300K b) bicapa Cr/CrN a 900K c) bicapas (Cr/CrN)2 a 300K y 
d) bicapas (Cr/CrN)2 a 1000K. 
 
 
 
5. Conclusiones y Perspectivas 
 
Se obtuvo un modelo computacional basado en el método de dinámica molecular, para 
simular el proceso de nanoindentacion de materiales sólidos, se concluye, según los 
resultados obtenidos, que dicho modelo reproduce el comportamiento mecánico (dureza, 
deformación  y modulo de elasticidad) de materiales, en forma de películas delgadas y 
multicapas. 
Específicamente, se modeló el proceso de nanoindentación de películas delgadas de Cr y 
CrN y multicapas de Cr/CrN y (Cr/CrN)2, por medio del método de dinámica molecular, 
usando como potencial interatómico el potencial de Morse. Los parámetros necesarios para 
describir un sistema de átomos de Cr, N y Si, demuestran ser adecuados al momento de  
reproducir propiedades mecánicas de interés como la dureza y módulo de elasticidad.  
Los valores de dureza obtenidos para monocapas de Cr y CrN 8 GPa y 16 GPa 
respectivamente) fueron similares a los reportados. Sin embargo, los resultados obtenidos 
para describir la elasticidad del sistema no son tan semejantes a los presentados en la 
literatura, mostrando valores inferiores a los reportados experimentalmente en ambos 
casos. Se advierte que los valores pueden llegar a ser menores en esta simulación 
comparados con la realidad debido a la pequeña escala y cantidad de átomos usados para 
reproducir esta propiedad particular. 
El potencial de esfera sólida indeformable, usado en este trabajo para simular la función 
que cumple el indentador, es suficiente para deformar la muestra de manera efectiva. Se 
tuvo  en cuenta que este modelo se concentra específicamente en las deformaciones que 
sufre la muestra a indentar y no en los posibles efectos de desgaste o deformación que 
puede sufrir el indentador. La geometría esférica , puede generar errores de hasta un 60% 
al momento de contactar la muestra según la teoría convencional de Oliver-Pharr por lo 
cual se usó un modelo alternativo basado en el trabajo y la profundidad reales realizados 
por el indentador. En el caso de las películas delgadas no se presentó gran diferencia con 
los resultados obtenidos con la teoría de Oliver-Pharr; sin embargo en el caso de las 
multicapas se presentó un aumento significativo de los resultados, siendo esto indicio de 
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efectos de escala que son comunes al hacer simulaciones superficiales a escalas 
atomísticas. 
De la misma forma se demostró la influencia de las intercaras en las propiedades 
mecanicas de los materiales en forma de multicapas, y como estas pueden mejorar 
diferentes parámetros de interés como la dureza en este caso, se puede ver como estas 
intercaras se pueden  interpretar como fronteras de grano del material dependiendo de si 
son de tipo coherente,  semi-coherente o incoherente y como ayudan a cambiar la 
dirección de alguna fuerza externa aplicada, en este caso la del indentador. También se 
pudo constatar como en condiciones de equilibrio las rutinas numéricas permitieron 
apreciar también el desplazamiento atómico de dichas intercaras que se daba con el fin de 
liberar tensiones que se generan por la fuerza interatómica entre los átomos constituyentes 
de cada monocapa. 
Asi también los algoritmos de control de temperatura demostraron ser adecuados y acordes 
con la física de materiales sólidos, mostrando realismo al momento de encontrar una 
dependencia de la dureza con la temperatura del sistema. Se  concluye entonces que la 
dureza disminuye de manera uniforme y hasta cierto punto, en forma  predecible al tratarse 
de las películas delgadas de Cr y CrN  y de forma un poco menos predecible en el caso de 
las multicapas de Cr/CrN y(Cr/CrN)2. En el segundo caso se puede atribuir la falta de 
uniformidad en la disminución de la dureza a las tensiones de la intercara que se generan 
por el cambio de parámetro de red y estructura cristalina de los componentes de las 
bicapas constituyentes. 
Para futuros trabajos se espera simular diferentes materiales sólidos con potenciales 
interatómicos más elaborados, que ayuden a predecir otros parámetros importantes en 
materiales sólidos cristalinos tales como propiedades tribológicas como el desgaste, y la 
fluencia. Se espera reprogramar los códigos fuentes para trabajar de manera paralela con 
diferentes computadores haciendo la misma simulación; esto con el fin de superar el 
número de átomos de la muestra y llegar a predecir el comportamiento de materiales de 
una manera aun más cercana a la realidad. 
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Anexo A: Programa de Dinámica Molecular en el 
Lenguaje de Programación Fortran  Para Simular el 
Proceso de Nanoindentación de un Material Solido. 
 
El siguiente programa se encuentra bajo el lenguaje de programación fortran 95 y se encarga de 
simular el proceso de nanoindentación de una red Fcc de CrN. Los datos del potencial de Morse 
tiempo y temperatura se encuentran escalados, por lo que los resultados son entregados por el 
programa en forma adimensional. Si usted lo desea puede copiar  el siguiente código fuente en un 
compilador de fortran 95 y comprobar el funcionamiento de éste. El siguiente programa ha sido 
debidamente registrado, pero puede ser tomado como base para futuros trabajos. 
 
program md2 
real::x(5000000),y(5000000),z(5000000),vx(
5000000),vy(5000000),vz(5000000),fx(50000
00),fy(5000000),fz(5000000),tipo(5000000) 
real::Tx(500000),Ty(500000),Tz(50000),T(50
000) 
integer npar 
real dt,kb,Tde,x1,z1 
!!! se definen parametros de interes para la 
simulacion 
npasos=100!!! numero de pasos de dinamica 
dt=1.92!!delta t 
kb=1.9549e-4!!!constante de boltzman 
escalada 
prof=1!!Profundidad de indentacion 
Tde=300!!temperatura del sistema 
lx=5!!!!comienzo de la red en x 
lxg=55!!!!final de la red en x 
lz=5!!!!comienzo de la red en z 
lzg=55!!!!final de la red en z 
ysi=3!! numero de atomos de si en y 
ycr=5!!numero de atomos de Cr en y 
ycrn=7!!numero de atomos de CrN en T 
rsp=15!! radio de la esfera solida 
ka=60!!!energia de contacto de la esfera 
px=10!!!posicion de la esfera en x 
py=10!!!posicion de la esfera en y 
open(10,file='imagen1si-CrN.dat') 
open(11,file='volumensi-CrN.dat') 
open(12,file='carga-descargasi-CrN.dat') 
open(13,file='imagen2si-CrN.dat' ) 
 
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!! 
!!aqui se inicializa la red periodica las 
particulas 
!!ya estan discriminadas por especie, 
adicionalmente se le asigna una velocidad 
aleatoria. 
a=0 
k=0 
do i=1,500 
do j=1,ysi 
do l=1,500 
x1=i*1.87889 
z1=l*1.87889 
if(x1.gt.lx)then 
if(x1.lt.lxg)then 
if(z1.gt.lz)then 
if(z1.lt.lzg)then 
k=k+1 
call random_number(harvest=rand) 
vz(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vx(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vy(k)=(rand - 0.5) 
x(k)=i*1.87889 
y(k)=j*1.87889 
z(k)=l*1.87889 
tipo(k)=1 
write(10,*)'si',x(k),y(k),z(k) 
endif 
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endif 
endif 
endif 
enddo 
enddo 
enddo 
a=0 
npar=k 
do i=1,500 
do j=1,ysi 
do l=1,500 
x1=1.87889*(i+0.5) 
z1=1.87889*l 
if(x1.gt.lx)then 
if(x1.lt.lxg)then 
if(z1.gt.lz)then 
if(z1.lt.lzg)then 
a=a+1 
k=npar+a 
call random_number(harvest=rand) 
vz(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vx(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vy(k)=(rand - 0.5) 
x(k)=1.87889*(i+0.5) 
y(k)=1.87889*(j+0.5) 
z(k)=1.87889*l 
tipo(k)=1 
write(10,*)'si',x(k),y(k),z(k) 
endif 
endif 
endif 
endif 
enddo 
enddo 
enddo 
npar=k 
a=0 
do i=1,500 
do j=1,ysi 
do l=1,500 
x1=1.87889*(i+0.5) 
z1=1.87889*(l+0.5) 
if(x1.gt.lx)then 
if(x1.lt.lxg)then 
if(z1.gt.lz)then 
if(z1.lt.lzg)then 
a=a+1 
k= npar+a 
call random_number(harvest=rand) 
vz(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vx(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vy(k)=(rand - 0.5) 
x(k)=1.87889*(i+0.5) 
y(k)=1.87889*j 
z(k)=1.87889*(l+0.5) 
tipo(k)=1 
write(10,*)'si',x(k),y(k),z(k) 
endif 
endif 
endif 
endif 
enddo 
enddo 
enddo 
npar=k 
a=0 
 
do i=1,500 
do j=1,ysi 
do l=1,500 
 
x1=1.87889*i 
z1=1.87889*(l+0.5) 
 
if(x1.gt.lx)then 
if(x1.lt.lxg)then 
if(z1.gt.lz)then 
if(z1.lt.lzg)then 
a=a+1 
k= npar+a 
call random_number(harvest=rand) 
vz(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vx(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vy(k)=(rand - 0.5) 
x(k)=1.87889*i 
y(k)=1.87889*(j+0.5) 
z(k)=1.87889*(l+0.5) 
tipo(k)=1 
write(10,*)'si',x(k),y(k),z(k) 
endif 
endif 
endif 
endif 
enddo 
enddo 
enddo 
!!!!!!!!!!!!! 
 
npar=k 
a=0 
pos=1.87889/4 
 
do i=1,500 
do j=1,ysi 
do l=1,500 
x1=i*1.87889+pos 
z1=l*1.87889+pos 
 
if(x1.gt.lx)then 
if(x1.lt.lxg)then 
if(z1.gt.lz)then 
if(z1.lt.lzg)then 
a=a+1 
k= npar+a 
call random_number(harvest=rand) 
vz(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vx(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vy(k)=(rand - 0.5) 
x(k)=i*1.87889+pos 
y(k)=j*1.87889+pos 
z(k)=l*1.87889+pos 
tipo(k)=1 
write(10,*)'si',x(k),y(k),z(k) 
 
endif 
endif 
endif 
endif 
enddo 
enddo 
enddo 
a=0 
npar=k 
 
do i=1,500 
do j=1,ysi 
do l=1,500 
x1=1.87889*i+pos 
z1=1.87889*l+3*pos 
 
if(x1.gt.lx)then 
if(x1.lt.lxg)then 
if(z1.gt.lz)then 
if(z1.lt.lzg)then 
 
a=a+1 
k=npar+a 
call random_number(harvest=rand) 
vz(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vx(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vy(k)=(rand - 0.5) 
x(k)=1.87889*i+pos 
y(k)=1.87889*j+3*pos 
z(k)=1.87889*l+3*pos 
tipo(k)=1 
write(10,*)'si',x(k),y(k),z(k) 
 
endif 
endif 
endif 
endif 
enddo 
enddo 
enddo 
npar=k 
a=0 
 
do i=1,500 
do j=1,ysi 
do l=1,500 
x1=1.87889*i+3*pos 
z1=1.87889*l+3*pos 
if(x1.gt.lx)then 
if(x1.lt.lxg)then 
if(z1.gt.lz)then 
if(z1.lt.lzg)then 
 
a=a+1 
k= npar+a 
call random_number(harvest=rand) 
vz(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
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vx(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vy(k)=(rand - 0.5) 
x(k)=1.87889*i+3*pos 
y(k)=1.87889*j+pos 
z(k)=1.87889*l+3*pos 
tipo(k)=1 
write(10,*)'si',x(k),y(k),z(k) 
 
endif 
endif 
endif 
endif 
enddo 
enddo 
enddo 
!!!!!!!!!!!!! 
npar=k 
a=0 
 
do i=1,500 
do j=1,ysi 
do l=1,500 
 
x1=1.87889*i+3*pos 
z1=1.87889*l+pos 
if(x1.gt.lx)then 
if(x1.lt.lxg)then 
if(z1.gt.lz)then 
if(z1.lt.lzg)then 
 
a=a+1 
k= npar+a 
call random_number(harvest=rand) 
vz(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vx(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vy(k)=(rand - 0.5) 
x(k)=1.87889*i+3*pos 
y(k)=1.87889*j+3*pos 
z(k)=1.87889*l+pos 
tipo(k)=1 
write(10,*)'si',x(k),y(k),z(k) 
endif 
endif 
endif 
endif 
enddo 
enddo 
enddo 
!!!!!!!!!CrN!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!! 
pos2=5.63667 
a=0 
k=npar 
do i=1,500 
do j=1,ycrn 
do l=1,500 
 
x1=1.438*i 
z1=1.438*l 
if(x1.gt.lx)then 
if(x1.lt.lxg)then 
if(z1.gt.lz)then 
if(z1.lt.lzg)then 
 
 
a=a+1 
k= npar+a 
call random_number(harvest=rand) 
vz(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vx(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vy(k)=(rand - 0.5) 
x(k)=i*1.438 
y(k)=j*1.438+pos2 
z(k)=l*1.438 
tipo(k)=2 
write(10,*)'Cr',x(k),y(k),z(k) 
endif 
endif 
endif 
endif 
enddo 
enddo 
enddo 
a=0 
npar=k 
do i=1,500 
do j=1,ycrn 
do l=1,500 
x1=1.438*(i+0.5) 
z1=1.438*l 
if(x1.gt.lx)then 
if(x1.lt.lxg)then 
if(z1.gt.lz)then 
if(z1.lt.lzg)then 
a=a+1 
k=npar+a 
call random_number(harvest=rand) 
vz(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vx(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vy(k)=(rand - 0.5) 
x(k)=1.438*(i+0.5) 
y(k)=1.438*(j+0.5)+pos2 
z(k)=1.438*l 
tipo(k)=2 
write(10,*)'Cr',x(k),y(k),z(k) 
endif 
endif 
endif 
endif 
enddo 
enddo 
enddo 
npar=k 
a=0 
do i=1,500 
do j=1,ycrn 
do l=1,500 
x1=1.438*(i+0.5) 
z1=1.438*(l+0.5) 
if(x1.gt.lx)then 
if(x1.lt.lxg)then 
if(z1.gt.lz)then 
if(z1.lt.lzg)then 
a=a+1 
k= npar+a 
call random_number(harvest=rand) 
vz(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vx(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vy(k)=(rand - 0.5) 
x(k)=1.438*(i+0.5) 
y(k)=1.438*j+pos2 
z(k)=1.438*(l+0.5) 
tipo(k)=2 
write(10,*)'Cr',x(k),y(k),z(k) 
endif 
endif 
endif 
endif 
enddo 
enddo 
enddo 
 
npar=k 
a=0 
do i=1,500 
do j=1,ycrn 
do l=1,500 
x1=1.438*i 
z1=1.438*(l+0.5) 
if(x1.gt.lx)then 
if(x1.lt.lxg)then 
if(z1.gt.lz)then 
if(z1.lt.lzg)then 
 
a=a+1 
k= npar+a 
call random_number(harvest=rand) 
vz(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vx(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vy(k)=(rand - 0.5) 
x(k)=1.438*i 
y(k)=1.438*(j+0.5)+pos2 
z(k)=1.438*(l+0.5) 
tipo(k)=2 
write(10,*)'Cr',x(k),y(k),z(k) 
endif 
endif 
endif 
endif 
enddo 
enddo 
enddo 
!!!!!!!!!!!!! 
 
npar=k 
a=0 
pos=1.438/2 
do i=1,500 
do j=1,ycrn 
do l=1,500 
x1=i*1.438+pos 
z1=1.438*l 
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if(x1.gt.lx)then 
if(x1.lt.lxg)then 
if(z1.gt.lz)then 
if(z1.lt.lzg)then 
a=a+1 
k= npar+a 
call random_number(harvest=rand) 
vz(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vx(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vy(k)=(rand - 0.5) 
x(k)=i*1.438+pos 
y(k)=j*1.438+pos2 
z(k)=l*1.438 
tipo(k)=3 
write(10,*)'N',x(k),y(k),z(k) 
endif 
endif 
endif 
endif 
enddo 
enddo 
enddo 
a=0 
npar=k 
do i=1,500 
do j=1,ycrn 
do l=1,500 
x1=1.438*(i+0.5)+pos 
z1=1.438*l 
if(x1.gt.lx)then 
if(x1.lt.lxg)then 
if(z1.gt.lz)then 
if(z1.lt.lzg)then 
a=a+1 
k=npar+a 
call random_number(harvest=rand) 
vz(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vx(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vy(k)=(rand - 0.5) 
x(k)=1.438*(i+0.5)+pos 
y(k)=1.438*(j+0.5)+pos2 
z(k)=1.438*l 
tipo(k)=3 
write(10,*)'N',x(k),y(k),z(k) 
endif 
endif 
endif 
endif 
enddo 
enddo 
enddo 
npar=k 
a=0 
do i=1,500 
do j=1,ycrn 
do l=1,500 
x1=1.438*(i+0.5)+pos 
z1=1.438*(l+0.5) 
if(x1.gt.lx)then 
if(x1.lt.lxg)then 
if(z1.gt.lz)then 
if(z1.lt.lzg)then 
 
a=a+1 
k= npar+a 
call random_number(harvest=rand) 
vz(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vx(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vy(k)=(rand - 0.5) 
x(k)=1.438*(i+0.5)+pos 
y(k)=1.438*j+pos2 
z(k)=1.438*(l+0.5) 
tipo(k)=3 
write(10,*)'N',x(k),y(k),z(k) 
endif 
endif 
endif 
endif 
enddo 
enddo 
enddo 
!!!!!!!!!!!!! 
npar=k 
a=0 
do i=1,500 
do j=1,ycrn 
do l=1,500 
x1=1.438*i+pos 
z1=1.438*(l+0.5) 
if(x1.gt.lx)then 
if(x1.lt.lxg)then 
if(z1.gt.lz)then 
if(z1.lt.lzg)then 
 
a=a+1 
k= npar+a 
call random_number(harvest=rand) 
vz(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vx(k)=(rand - 0.5) 
call random_number(harvest=rand) 
vy(k)=(rand - 0.5) 
x(k)=1.438*i+pos 
y(k)=1.438*(j+0.5)+pos2 
z(k)=1.438*(l+0.5) 
tipo(k)=3 
write(10,*)'N',x(k),y(k),z(k) 
endif 
endif 
endif 
endif 
enddo 
enddo 
enddo 
!!!!!!!!!!!!!!!!!esfera!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!! 
npar=k 
a=1 
ind=npar+a 
x(ind)=px 
y(ind)=10.636+rsp 
z(ind)=py 
tipo(ind)=4 
write(10,*)'ind',x(ind),y(ind),z(ind) 
npar=npar+a 
natomos=npar 
print*,natomos,npar 
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!! 
write(11,*) natomos 
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!  estabilidad termica antes de 
comenzar la simulacion. 
do j=1,2 
do i=1,npar-1 
if(tipo(i).eq.1)then 
m=28 
endif 
if(tipo(i).eq.2)then 
m=52 
endif 
if(tipo(i).eq.3)then 
m=14 
endif 
if(tipo(i).eq.4)then 
m=12 
endif 
Tx(i)=((m*vx(i)**2)/(Kb)) 
Ty(i)=((m*vy(i)**2)/(Kb)) 
Tz(i)=((m*vz(i)**2)/(Kb)) 
if(Tx(i).gt.Tde)then 
vx(i)=vx(i)*sqrt(Tde/Tx(i)) 
endif 
if(Ty(i).gt.Tde)then 
vy(i)=vy(i)*sqrt(Tde/Ty(i)) 
endif 
if(Tz(i).gt.Tde)then 
vz(i)=vz(i)*sqrt(Tde/Tz(i)) 
endif 
if(Tx(i).lt.Tde)then 
if(Tx(i).eq.0)then 
call random_number(harvest=rand) 
vx(i)=(rand - 0.5) 
endif 
Tx(i)=((m*vx(i)**2)/(Kb)) 
vx(i)=vx(i)*sqrt(Tde/Tx(i)) 
endif 
if(Ty(i).lt.Tde)then 
if(Ty(i).eq.0)then 
call random_number(harvest=rand) 
vy(i)=(rand - 0.5) 
endif 
Ty(i)=((m*vy(i)**2)/(Kb)) 
vy(i)=vy(i)*sqrt(Tde/Ty(i)) 
endif 
if(Tz(i).lt.Tde)then 
if(Tz(i).eq.0)then 
call random_number(harvest=rand) 
vz(i)=(rand - 0.5) 
endif 
Tz(i)=((m*vz(i)**2)/(Kb)) 
vz(i)=vz(i)*sqrt(Tde/Tz(i)) 
endif 
T(i)=m*(vx(i)**2+vy(i)**2+vz(i)**2)/(3*kb) 
print*,T(i) 
!$$$$$$ print*, T(i),Tx(i),Ty(i),Tz(i) 
enddo 
enddo 
print*,natomos,npar 
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do k = 1,npasos!!!la simulacion comienza 
ft2=sqrt(fy(npar)*fy(npar)+fx(npar)*fx(npar)
+fz(npar)*fz(npar)) 
write(12,*)ft2,y(npar) 
do i = 1, npar 
!!aqui va pbc 
fx(i) = 0 
fy(i) = 0 
fz(i) = 0 
end do 
alfa1=3.936469! Si-Si 
alfa2=4.24!Cr-Cr 
alfa3=3.98!si-N 
alfa4=4.5433!Si-Cr 
alfa5=4.03!N-N 
alfa6=4.2873!Cr-N 
!!!!!!!!!!!!!!!!!el indentador avanza dentro 
de la muestra 
x(npar)=x(npar) 
z(npar)=z(npar) 
if (k<=npasos/2)then 
y(npar)=y(npar)-(prof/(npasos/2)) 
endif 
if (k>=npasos/2)then 
y(npar)=y(npar)+(prof/(npasos/2)) 
endif 
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!mide la 
fuerza!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!! 
print *,k 
do i = 1, npar-1 
do j = i+1, npar 
xx = x(i)-x(j) 
yy = y(i)-y(j) 
zz = z(i)-z(j) 
!!aqui va mic 
r2 = sqrt(xx**2+yy**2+zz**2) 
!!!!!radios de corte 
 
if(tipo(i).eq.1)then 
if (tipo(j).eq.1)then 
cut2=0.9840 
endif 
endif 
 
if(tipo(i).eq.2)then 
if (tipo(j).eq.2)then 
cut2=0.8856 
endif 
endif 
 
if(tipo(i).eq.1)then 
if (tipo(j).eq.2)then 
cut2=0.9333 
endif 
endif 
if(tipo(i).eq.1)then 
if (tipo(j).eq.3)then 
cut2=0.9682 
endif 
endif 
if(tipo(i).eq.2)then 
if (tipo(j).eq.3)then 
cut2=0.9185 
endif 
endif 
if(tipo(i).eq.3)then 
if (tipo(j).eq.3)then 
cut2=0.9529 
endif 
endif 
if (tipo(j).eq.4)then 
cut2=rsp/3 
endif 
!!!!derivada del potencial de morse 
if (r2.lt.(3*cut2))then 
if (r2.gt.0)then 
 
if (tipo(i).eq.1) then 
if (tipo(j).eq.1)then 
rr=2.954255*(exp(-alfa1*2*(r2-cut2))-exp(-
alfa1*(r2-cut2)))/r2 
endif 
endif 
if (tipo(i).eq.1) then 
if (tipo(j).eq.2)then 
rr=2.5340*(exp(-alfa2*2*(r2-cut2))-exp(-
alfa2*(r2-cut2)))/r2 
endif 
endif 
if (tipo(i).eq.1)then 
if (tipo(j).eq.3)then 
rr=1.04689*(exp(-alfa3*2*(r2-cut2))-exp(-
alfa3*(r2-cut2)))/r2 
endif 
endif 
if (tipo(i).eq.2) then 
if (tipo(j).eq.2)then 
rr=(exp(-alfa4*2*(r2-cut2))-exp(-alfa4*(r2-
cut2)))/r2 
endif 
endif 
if (tipo(i).eq.3)then 
if (tipo(j).eq.3)then 
rr=0.5608*(exp(-alfa5*2*(r2-cut2))-exp(-
alfa5*(r2-cut2)))/r2 
endif 
endif 
if (tipo(i).eq.2)then 
if (tipo(j).eq.3)then 
rr=0.7501*(exp(-alfa6*2*(r2-cut2))-exp(-
alfa6*(r2-cut2)))/r2 
endif 
endif 
if (tipo(i).eq.3)then 
if (tipo(j).eq.4)then 
rr=ka2*((rsp-r2)*(rsp-r2))/r2 
endif 
endif 
if (tipo(i).eq.2)then 
if (tipo(j).eq.4)then 
rr=ka*((rsp-r2)*(rsp-r2))/r2 
endif 
endif 
!!!! en todos los casos r2 representa el 
vector unitario 
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!sumatoria de 
fuerzas sobre la particula 
i!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!! 
fxx = rr*(xx)!!fuerza en el eje x 
fyy = rr*(yy)!!fuerza en el eje y 
fzz = rr*(zz)!!fuerza en el eje z 
fx(i) = fx(i)+fxx!!fuerza sobre cada particula X 
fy(i) = fy(i)+fyy!!fuerza sobre cada particula Y 
fz(i) = fz(i)+fzz!!fuerza sobre cada particula z 
fx(j) = fx(j)-fxx!!Fi=-Fj en el eje x 
fy(j) = fy(j)-fyy!!fi=-Fj en el eje y 
fz(j) = fz(j)-fzz!!fi=-Fj en el eje z 
endif 
endif 
end do 
!!!! se asigna la masa de cada atomo segun 
su especie 
if(tipo(i).eq.1)then 
m=24 
endif 
if(tipo(i).eq.2)then 
m=52 
endif 
if(tipo(i).eq.3)then 
m=14 
endif 
if(tipo(i).eq.4)then 
m=12 
endif 
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!! 
vx(i)=vx(i)+((fx(i)*dt)/m) 
vy(i)=vy(i)+((fy(i)*dt)/m) 
vz(i)=vz(i)+((fz(i)*dt)/m) 
!!!aqui van las pbc 
!!!!!!!esta es la rutina de integracion en el 
tiempo. 
x(i) = 
x(i)+vx(i)*dt+((fx(i)*dt*dt)/(2*m))!!!solucion 
de diferencias finitas de la ecuacion de 
movimiento en x 
if (x(i)>lxg) then !!!!condiciones de contorno 
x(i)=lxg 
end if 
if (x(i)<lx)then 
x(i)=lx 
end if 
y(i) = 
y(i)+vy(i)*dt+((fy(i)*dt*dt)/(2*m))!!solucion 
de la ecuacion de movmiento en diferencias 
finitas de la ecuacion de movimiento. 
if (y(i)<1.438)then 
y(i)=1.438 
end if 
z(i) = 
z(i)+vz(i)*dt+((fz(i)*dt*dt)/(2*m))!!solucion 
de la ecuacion de movmiento en diferencias 
finitas de la ecuacion de movimiento. 
if (z(i)>lzg) then !!!!condiciones de contorno 
z(i)=lzg 
end if 
if (z(i)<lz)then 
z(i)=lz 
end if 
!!!!control de temperatura con el metodo 
Andeson 
do l=1,2 
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Tx(i)=((m*vx(i)**2)/(Kb)) 
Ty(i)=((m*vy(i)**2)/(Kb)) 
Tz(i)=((m*vz(i)**2)/(Kb)) 
if(Tx(i).gt.Tde)then 
vx(i)=vx(i)*sqrt(Tde/Tx(i)) 
endif 
 
if(Ty(i).gt.Tde)then 
vy(i)=vy(i)*sqrt(Tde/Ty(i)) 
endif 
 
if(Tz(i).gt.Tde)then 
vz(i)=vz(i)*sqrt(Tde/Tz(i)) 
endif 
 
if(Tx(i).lt.Tde)then 
if(Tx(i).eq.0)then 
call random_number(harvest=rand) 
vx(i)=(rand - 0.5) 
endif 
Tx(i)=((m*vx(i)**2)/(Kb)) 
vx(i)=vx(i)*sqrt(Tde/Tx(i)) 
endif 
 
if(Ty(i).lt.Tde)then 
if(Ty(i).eq.0)then 
call random_number(harvest=rand) 
vy(i)=(rand - 0.5) 
endif 
Ty(i)=((m*vy(i)**2)/(Kb)) 
vy(i)=vy(i)*sqrt(Tde/Ty(i)) 
endif 
 
if(Tz(i).lt.Tde)then 
if(Tz(i).eq.0)then 
call random_number(harvest=rand) 
vz(i)=(rand - 0.5) 
endif 
Tz(i)=((m*vz(i)**2)/(Kb)) 
vz(i)=vz(i)*sqrt(Tde/Tz(i)) 
endif 
T(i)=m*(vx(i)**2+vy(i)**2+vz(i)**2)/(3*kb) 
!print*, T(i),Tx(i),Ty(i),Tz(i) 
enddo 
enddo 
!!!aqui se toman los datos de 
desplazamiento medio y de fuerza media de 
las particulas que se movieron 
if (k.eq.npasos)then !escriba los datos en el 
ultimo paso 
do j=1,npar 
if(tipo(j).eq.1)then 
write(13,*)'si', x(j),y(j),z(j) 
endif 
if (tipo(j).eq.2)then 
write(13,*)'Cr',x(j),y(j),z(j) 
endif 
if (tipo(j).eq.3)then 
write(13,*)'N',x(j),y(j),z(j) 
endif 
 
if (tipo(j).eq.4)then 
write(13,*)'ind',x(j),y(j),z(j) 
endif 
enddo 
endif 
end do 
close(10) 
close(11) 
close(12) 
close(13) 
end 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  
  
 Anexo B: Participación en Eventos Académicos, Producción Técnica,  
Artículos Entregados y Resolución Sustentación Tesis de Maestría. 
 
En el siguiente apartado se mencionan algunas de las actividades realizadas en el grupo 
CPM en el cual he participado activamente y han contribuido para el desarrollo de esta 
tesis de maestría y a su vez para la difusión del conocimiento que se ha desencadenado a 
partir de esta investigación. 
 
PRODUCCIÓN TÉCNICA: Registro de software (PROGRAMA PARA EL CALCULO 
DE LAS PROPIEDADES MECÁNICAS DE PELICULAS DELGADAS Y 
MULTICAPAS DE DIFERENTES MATERIALES) ante la comisión nacional de 
derechos de autor, Libro 13, Tomo 29, Partida 297, fecha de registro 12 de julio del 2011. 
La producción técnica (registro de software), ante Colciencias equivale a categoría A. 
 
PARTICIPACIÓN EN EVENTOS ACADEMICOS:  
 
1) Simulation, caracterization, and optical methods for materials and nanomaterials 
eulsaur sumer school, 4-7 septiembre 2011 (La plata -argentina). Modalidad Poster. 
2) Congreso Nacional de Fisica 3-7 de octubre 2011(Bogotá -Colombia). Modalidad 
Oral. 
3) International Conference on Solid State Ionics, 3-8 de Julio 2011(Warzawa- 
Polonia). Modalidad Poster 
 
ARTÍCULOS EN REVISIÓN:  
 
MOLECULAR DYNAMICS SIMULATION NANOINDENTATION IN Cr, Ni AND 
Ni/Cr  MULTILAYER FILMS USING A HARD SPHERICAL POTENTIAL. Solid 
State Ionics-VOLUME 18, SEPTIEMBRE 10-2011. 
SIMULACIÓN EN DINÁMICA MOLECULAR DE LA NANOINDENTACIÓN DE 
PELÍCULAS DELGADAS DE Cr , CrN Y MULTICAPAS DE CrN/Cr. 
Revista de la Sociedad Colombiana de Física.  7 de Octubre de 2011. 
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RESOLUCIÓN SUSTENTACIÓN TESIS DE MAESTRÍA: 
 
